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Îáçîð ïîñâÿùåí îäíîìó èç òðàäèöèîí-
íûõ íàïðàâëåíèé â ðàáîòå íàøåãî Èíñòèòóòà 
îáîáùåíèþ è ñèñòåìàòèçàöèè ÷èñëåííûõ 
äàííûõ ïî ñâîéñòâàì âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ. 
Àâòîðû ïðîñëåæèâàþò äîëãóþ è èíòåðåñíóþ 
èñòîðèþ ñòàíîâëåíèÿ è ðàçâèòèÿ ñïðàâî÷íîé 
äåÿòåëüíîñòè íà îïûòå äâóõ ïîäðàçäåëåíèé 
ÎÈÂÒ ÐÀÍ: Òåðìîöåíòðà èì. Â.Ï. Ãëóøêî 
è Òåïëîôèçè÷åñêîãî Öåíòðà (ÒÔÖ). Èì-
ïóëüñîì ê ôîðìèðîâàíèþ ýòèõ êîëëåêòèâîâ 
ïîñëóæèë ýêñïîíåíöèàëüíûé ðîñò ïóáëè-
êóåìûõ è çàïðàøèâàåìûõ ïðîìûøëåííî-
ñòüþ äàííûõ ïðè ïîñòîÿííî ðàñòóùåì êðóãå 
èçó÷åííûõ èëè âíîâü ñîçäàííûõ âåùåñòâ. 
Ïîñòåïåííî ñ íàêîïëåíèåì ïåðâè÷íûõ äàí-
íûõ ïðèøëî è ïîíèìàíèå òîãî, íàñêîëüêî 
äàëåêà ýòà äåÿòåëüíîñòü îò ïðîñòîé êîìïè-
ëÿöèè. Âûäà÷à îêîí÷àòåëüíûõ ðåêîìåíäàöèé 
ïðåäïîëàãàåò íå òîëüêî âñåñòîðîííþþ ýêñ-
ïåðòèçó è ñòàòèñòè÷åñêóþ îáðàáîòêó ýêñïå-
ðèìåíòà, íî è ïîñòàíîâêó ñëîæíûõ òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ è êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ 
ñâîéñòâ âåùåñòâà â ðàçëè÷íûõ ôàçîâûõ ñî-
ñòîÿíèÿõ. 

Ñ ðàçâèòèåì âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè 
â ðàáîòå Öåíòðîâ âîçíèêàåò íîâàÿ ëèíèÿ - 
ïåðåõîä îò òðàäèöèîííîé ôîðìû ïóáëèêà-
öèé ê ñîçäàíèþ êîìïüþòåðíûõ áàç äàííûõ 
ñ àêòèâíûì èñïîëüçîâàíèåì èõ ìíîãî÷èñ-
ëåííûõ ïðåèìóùåñòâ: àâòîìàòèçàöèÿ ïðî-
öåññîâ ïîäãîòîâêè è ðàñïðîñòðàíåíèÿ äàí-
íûõ, îòñóòñòâèå îãðàíè÷åíèé íà ôèçè÷åñ-
êèé îáúåì èíôîðìàöèè, âîçìîæíîñòü íå-
ïðåðûâíîãî ðåäàêòèðîâàíèÿ è îáíîâëåíèÿ 
ôîíäîâ ïî ìåðå ïîÿâëåíèÿ íîâûõ ðåçóëüòà-
òîâ. Â îáçîðå äåòàëüíî îïèñàíû ñîçäàííûå 
è äåéñòâóþùèå áàçû äàííûõ. Èõ òåìàòèêà íà 
ñåãîäíÿøíèé äåíü îõâàòûâàåò îñíîâíûå íà-
ïðàâëåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêîé íàóêè. Ñèñòåìà 

ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ, êàê è âñå ôóíäàìåíòàëü-
íûå ñïðàâî÷íèêè, ñîçäàííûå Òåðìîöåíòðîì 
è ïîäðîáíî îïèñàííûå â ðàçäåëå I, ñîäåð-
æèò òåðìîäèíàìè÷åñêèå äàííûå äëÿ èíäèâè-
äóàëüíûõ âåùåñòâ â ñòàíäàðòíîì ñîñòîÿíèè 
(èäåàëüíûé ãàç è êîíäåíñèðîâàííûå ôàçû 
ïðè äàâëåíèè 1 àòì). Èíôîðìàöèîííûå ïðî-
äóêòû ÒÔÖ, îïèñàííûå â ðàçäåëå II, äî-
ïîëíÿþò ñòàíäàðòíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå 
äàííûå ìíîãîîáðàçíîé èíôîðìàöèåé, èñ-
ïîëüçóåìîé â òåïëîôèçèêå: óðàâíåíèå 
ñîñòîÿíèÿ, âèðèàëüíûå êîýôôèöèåíòû, 
òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà, ìàòåðèàëû è êîìïî-
çèöèè è ò.ï. Ïîìèìî ñîáñòâåííî áàç äàííûõ, 
â îáçîðå òàêæå ïðåäñòàâëåíû äðóãèå àñïåê-
òû â äåÿòåëüíîñòè îáîèõ Öåíòðîâ: ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ, 
ïðîâåäåííûå Òåðìîöåíòðîì, èíôîðìàöèîí-
íûå òåõíîëîãèè, ðàçðàáîòàííûå â ÒÔÖ, ðàç-
ëè÷íûå ôîðìû èíôîðìàöèîííîãî ñåðâèñà 
è ðàñïðîñòðàíåíèÿ äàííûõ.

I. СПРАВОЧНЫЕ ИЗДАНИЯ
И АВТОМАТИЗИРОВАННАЯ 
СИСТЕМА ИВТАНТЕРМО

Îñíîâîïîëîæíèê îòå÷åñòâåííîãî ðà-
êåòíîãî äâèãàòåëåñòðîåíèÿ, âûäàþùèéñÿ 
êîíñòðóêòîð ðàêåò íà ÆÐÄ, àêàäåìèê Âàëåí-
òèí Ïåòðîâè÷ Ãëóøêî â òå÷åíèå âñåé ñâîåé 
òâîð÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè çàíèìàëñÿ ïîèñ-
êîì è âûáîðîì âûñîêîýôôåêòèâíûõ ðàêåò-
íûõ òîïëèâ. Â ðàçíîå âðåìÿ îí ïðåäëîæèë 
ðÿä íîâûõ ðàêåòíûõ ãîðþ÷èõ è îêèñëèòåëåé: 
àçîòíóþ êèñëîòó, ðàñòâîðû N
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òåòðàíèòðîìåòàí, ïðîèçâîäíûå ãèäðàçè-
íà è äð. Åùå â 1936 ãîäó îí îïóáëèêîâàë 
êíèãó «Æèäêîå òîïëèâî äëÿ ðåàêòèâíûõ 
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äâèãàòåëåé». Â ðóêîâîäèìîì èì îïûòíî-
êîíñòðóêòîðñêîì áþðî ÃÄË ÎÊÁ â Õèìêàõ 
áûë ñîçäàí òåîðåòè÷åñêèé îòäåë, â êîòîðîì 
ïðîâîäèëèñü ðàñ÷åòû ýôôåêòèâíîñòè ðàç-
ëè÷íûõ òîïëèâ. Äëÿ ýòèõ òåïëîòåõíè÷åñêèõ 
ðàñ÷åòîâ ÷ðåçâû÷àéíî âàæíî áûëî èìåòü 
òî÷íûå çíà÷åíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òåð-
ìîõèìè÷åñêèõ âåëè÷èí êàê äëÿ ñàìèõ òîïëèâ, 
òàê è äëÿ ïðîäóêòîâ èõ ñãîðàíèÿ.

Ñ 1949 ã. â Èíñòèòóòå ãîðþ÷èõ èñêî-
ïàåìûõ ÀÍ ÑÑÑÐ ïî çàäàíèþ Â.Ï. Ãëóøêî 
ïðîâîäèëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïðîâåðêè 
ýôôåêòèâíîñòè ðàçëè÷íûõ òîïëèâ. Ýòè ðà-
áîòû ïðîâîäèëèñü â «Ãðóïïå íîâûõ òîïëèâ», 
à çàòåì â ëàáîðàòîðèè ñ òàêèì æå íàçâàíèåì. 
Â ñâÿçè ñ ïðèõîäîì â ýòó ëàáîðàòîðèþ ãðóïïû 
õèìèêîâ è ôèçèêîâ èç ÌÃÓ èì. Ëîìîíîñîâà 
(Ë.Â. Ãóðâè÷, Â.À. Ìåäâåäåâ, Ã.À. Áåðãìàí 
è äð.) ïî èíèöèàòèâå Â.Ï. Ãëóøêî ñ 1952 ã. 
áûëè ïîñòàâëåíû ðàáîòû ïî ñèñòåìàòè÷åñêèì 
èññëåäîâàíèÿì òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ ðàêåòíûõ òîïëèâ íà îñíî-
âå ëåãêèõ ýëåìåíòîâ (â îñíîâíîì ýëåìåíòîâ 
ïåðâûõ äâóõ ïåðèîäîâ òàáëèöû Ìåíäåëååâà). 
Ïîä ðóêîâîäñòâîì ïðîô. Ë.Â. Ãóðâè÷à ïðîâî-
äèëèñü ðàñ÷åòû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé 
ãàçîâ äî 6000 Ê ïî ìîëåêóëÿðíûì ïîñòîÿí-
íûì è îïðåäåëåíèÿ òåðìè÷åñêèõ è òåðìîõè-
ìè÷åñêèõ êîíñòàíò âåùåñòâ ðàçëè÷íûìè ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè ìåòîäàìè. Ðåçóëüòàòîì ýòèõ 
ðàáîò ñòàë îïóáëèêîâàííûé â 1956 ãîäó â èç-
äàòåëüñòâå ÀÍ ÑÑÑÐ òðåõòîìíûé ñïðàâî÷íèê 
«Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êîìïîíåíòîâ 
ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ», êîòîðûé ñîäåðæàë 207 
òàáëèö òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ãàçîî-

áðàçíûõ è êîíäåíñèðîâàííûõ âåùåñòâ. Â ýòîì 
èçäàíèè, òàêæå êàê è â ïîñëåäóþùèõ èçäà-
íèÿõ, ïðèíèìàëà ó÷àñòèå ãðóïïà ñîòðóäíèêîâ 
Ãîñóäàðñòâåííîãî èíñòèòóòà ïðèêëàäíîé õèìèè 
(ã. Ëåíèíãðàä, ðóêîâîäèòåëü ãðóïïû Ã.À. Õà÷-
êóðóçîâ). Âòîðîå ðàñøèðåííîå èçäàíèå ýòîãî 
ñïðàâî÷íèêà ïîä çàãëàâèåì «Òåðìîäèíàìè-
÷åñêèå ñâîéñòâà èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ» 
(ÒÑÈÂ) áûëî îïóáëèêîâàíî â 1962 ãîäó, îíî 
ñîäåðæàëî 380 òàáëèö òåðìîäèíàìè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ âåùåñòâ. 

Â 1963 ãîäó òåðìîäèíàìè÷åñêèå èññëåäî-
âàíèÿ áûëè ïåðåâåäåíû èç ÈÃÈ â Èíñòèòóò âû-
ñîêèõ òåìïåðàòóð ÀÍ ÑÑÑÐ (ÈÂÒÀÍ), ãäå áûë 
îðãàíèçîâàí Îòäåë õèìè÷åñêîé òåðìîäèíàìè-
êè (ðóêîâîäèòåëü îòäåëà ïðîô. Ë.Â. Ãóðâè÷). 
Áëàãîäàðÿ íåóñòàííîìó âíèìàíèþ íàó÷íîãî 
ðóêîâîäèòåëÿ Îòäåëà àêàäåìèêà Âàëåíòèíà Ïå-
òðîâè÷à Ãëóøêî è ïîääåðæêå äèðåêòîðà ÈÂÒÀÍ 
àêàäåìèêà Àëåêñàíäðà Åôèìîâè÷à Øåéíäëèíà 
ýòè èññëåäîâàíèÿ ïîëó÷èëè øèðîêèé ðàçìàõ 
è âñåñòîðîííåå ðàçâèòèå. Îòäåëó õèìè÷åñêîé 
òåðìîäèíàìèêè ÈÂÒÀÍ áûëî ïîðó÷åíî ïëà-
íèðîâàíèå è êîîðäèíàöèÿ âñåõ ðàáîò, ïðîâî-
äèìûõ â ÑÑÑÐ ïî äàííîìó íàïðàâëåíèþ èñ-
ñëåäîâàíèé.

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî, íà÷èíàÿ ñ ñåðå-
äèíû 50-õ ãîäîâ ïðîøëîãî âåêà â ñâÿçè ñ îò-
ñóòñòâèåì â ëèòåðàòóðå äàííûõ, íåîáõîäèìûõ 
äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìíîãèõ 
âåùåñòâ, â ðÿäå èññëåäîâàòåëüñêèõ èíñòèòóòîâ 
è âóçîâ Ìîñêâû, Ëåíèíãðàäà, Íîâîñèáèðñêà è 
Èâàíîâà áûë ïîñòàâëåí êîìïëåêñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé ìîëåêóëÿðíûõ ïîñòîÿí-
íûõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ, òà-

Первый руководитель Термоцентра 

профессор Л.В. Гурвич (1927–1995)

Основатель Термоцентра академик 

В.П. Глушко (1908 – 1989)
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êèõ êàê ýíòàëüïèé îáðàçîâàíèÿ, ïîëèìîðôíûõ 
ïðåâðàùåíèé, ïëàâëåíèÿ è èñïàðåíèÿ, òåïëîåì-
êîñòåé è èíêðåìåíòîâ ýíòàëüïèè òâåðäûõ è æèä-
êèõ âåùåñòâ â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð 
(îò 4 Ê äî ~ 2000 - 2500 Ê) è äð. Ïîñëå ïåðåâîäà 
ëàáîðàòîðèè èç ÈÃÈ â ÈÂÒÀÍ ïîÿâèëàñü âîç-
ìîæíîñòü îðãàíèçîâàòü ÷àñòü ýòèõ èññëåäîâàíèé 
â Îòäåëå õèìè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêè ÈÂÒÀÍà. 

Â Îòäåëå áûëè îðãàíèçîâàíû ñëåäóþùèå 
ïîäðàçäåëåíèÿ: 

• Ëàáîðàòîðèÿ ñïåêòðàëüíûõ èññëåäî-
âàíèé (ðóêîâîäèòåëü Ë.Â. Ãóðâè÷, âåäó-
ùèå ñîòðóäíèêè È.Â. Âåéö, Å.À. Øåíÿâ-
ñêàÿ, Â.Ã. Ðÿáîâà)
• Ëàáîðàòîðèÿ òåðìîõèìèè (ðóêîâîäè-
òåëü Â.À. Ìåäâåäåâ, âåäóùèå ñîòðóäíèêè 
Â.ß. Ëåîíèäîâ, Ì.Å. Åôèìîâ)
• Ëàáîðàòîðèÿ âûñîêîòåìïåðàòóð-
íîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè (ðóêîâîäè-
òåëü Ë.Í. Ãîðîõîâ, âåäóùèå ñîòðóäíèêè 
Þ.Ñ. Õîäååâ, À.Â. Ãóñàðîâ) 
• Ëàáîðàòîðèÿ ãàçîâîé ýëåêòðîíîãðà-
ôèè (ðóêîâîäèòåëü Í.Ã. Ðàìáèäè, âåäó-
ùèå ñîòðóäíèêè Þ.Ñ. Åæîâ, Ñ.Ì. Òîëìà-
÷åâ, Ñ.À. Êîìàðîâ)
• Ëàáîðàòîðèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ âåùåñòâ (ðóêîâîäèòåëü Â.Ñ. Þíã-
ìàí, âåäóùèå ñîòðóäíèêè Ã.À. Áåðãìàí, 
Í.Ï. Ðòèùåâà, Ñ.È. Ãîðáîâ, Â.Ñ. Èî-
ðèø, Î.Â. Äîðîôååâà, Í.Ì. Àðèñòîâà, 
Å.Ë. Îñèíà).
Ñîòðóäíèêàìè ýòèõ ëàáîðàòîðèé áûë âû-

ïîëíåí êîìïëåêñ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé â îá-
ëàñòè ñòðóêòóðíîé õèìèè è ñâîéñòâ âåùåñòâ, ñû-
ãðàâøèõ îñíîâîïîëàãàþùóþ ðîëü â ñîâðåìåí-

íûõ ïðåäñòàâëåíèÿõ î ñòðîåíèè ìîëåêóë ðàç-
ëè÷íûõ êëàññîâ è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé õèìèè. 

Â ëàáîðàòîðèè ñïåêòðîñêîïèè â ïåðèîä 
ñ 1965 ïî 1990 ãã. ïîä ðóêîâîäñòâîì Ë.Â. Ãóð-
âè÷à ïðîâîäèëèñü ìíîãî÷èñëåííûå èññëåäî-
âàíèÿ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ äâóõàòîìíûõ ìî-
ëåêóë.

Áîëüøàÿ ÷àñòü ýòèõ èññëåäîâàíèé âû-
ïîëíåíà Å.À. Øåíÿâñêîé ñ ñîòðóäíèêàìè. Ýòè 
èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ñïåêòðîãðàôà âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ, ðàç-
ðàáîòàííîãî â ëàáîðàòîðèè. Áûëè ïîëó÷åíû 
è ïðîàíàëèçèðîâàíû ñïåêòðû èñïóñêàíèÿ è ïî-
ãëîùåíèÿ ìîëåêóë, ïðèñóòñòâóþùèõ â âûñîêî-
òåìïåðàòóðíûõ ïàðàõ íàä ñîåäèíåíèÿìè ïåðå-
õîäíûõ ìåòàëëîâ, ëàíòàíèäîâ è àêòèíèäîâ.

Ïîä ðóêîâîäñòâîì È.Â. Âåéö è Â.Ã. Ðÿ-
áîâîé áûë ïðîâåäåí áîëüøîé öèêë ðàáîò ïî 
îïðåäåëåíèþ ýíåðãèé äèññîöèàöèè ìîëåêóë 
ìåòîäîì ñïåêòðîôîòîìåòðèè ïëàìåí.

Èíòåðåñíûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû 
Þ.Ì.  Åôðåìîâûì è À.Í. Ñàìîéëîâîé íà óñòà-
íîâêå èìïóëüñíîãî ôîòîëèçà. Â ÷àñòíîñòè, 
âïåðâûå îïðåäåëåíî àíîìàëüíî ìàëîå ìåæúÿ-
äåðíîå ðàññòîÿíèå â ìîëåêóëå Cr

2
, ïîäòâåðæ-

äàþùåå øåñòèêðàòíóþ õèìè÷åñêóþ ñâÿçü.
Óíèêàëüíàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ óñòàíîâ-

êà (ðèñ.1) äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðîâ ëàçåð-
íîãî âîçáóæäåíèÿ è ôëþîðåñöåíöèè ìîëåêóë 
â ãàçîâîé ôàçå áûëà ñîçäàíà À.Í. Êóëèêîâûì 
è À.È. Êîáûëÿíñêèì. Óñòàíîâêà ïîçâîëèëà 
àíàëèçèðîâàòü ñëàáûå è î÷åíü ñëàáûå ïåðå-
õîäû, íå íàáëþäàåìûå â îáû÷íûõ ñïåêòðàõ 
èç-çà ïåðåêðûâàíèÿ áîëåå èíòåíñèâíûìè 
ïîëîñàìè. Íà óñòàíîâêå âïåðâûå áûëè ïî-

Рис. 1. Установка для исследования спек-

тров лазерного возбуждения 

и флюоресценции двухатомных молекул
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ëó÷åíû äàííûå îá ýíåðãèÿõ íèçêîëåæàùèõ 
ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóë TbO, NdO, UO
 è äðóãèõ ìîëåêóë.

Èíèöèàòîðîì òåðìîõèìè÷åñêèõ èññëåäî-
âàíèé â îòäåëå ñòàë Â.À. Ìåäâåäåâ, êîòîðûé 
áóäó÷è åùå àñïèðàíòîì îñâîèë äîâîëüíî ñëîæ-
íóþ ìåòîäèêó ìåòîäà âçðûâà â ñôåðè÷åñêîé 
áîìáå. Â ÎÊÁ, êîòîðûì ðóêîâîäèë Â.Ï. Ãëóøêî, 
â ñåðåäèíå 1950 ãã. ïî çàêàçó Â.À. Ìåäâåäåâà 
áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû è èçãîòîâëåíû ïîñëåäî-
âàòåëüíî òðè òèïà ñôåðè÷åñêèõ áîìá îáúåìîì 
10 - 20 ëèòðîâ. Âàæíûì ðåçóëüòàòîì èññëåäî-
âàíèé ñãîðàíèÿ áîðíûõ òîïëèâ ýòèì ìåòîäîì 
ÿâèëîñü óñòàíîâëåíèå îáðàçîâàíèÿ â ïðîäóêòàõ 
ñãîðàíèÿ ãàçîîáðàçíûõ áîðíûõ êèñëîò (HBO

2
, 

H
3
BO

3
 è äð.). Ýòà ðàáîòà èìåëà îãðîìíîå ïðàê-

òè÷åñêîå çíà÷åíèå, ïîñêîëüêó âûïîëíÿåìûå 
ðàíåå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ýôôåêòèâ-
íîñòè áîðîâîäîðîäíûõ òîïëèâ ïðîâîäèëèñü 

ñ ó÷åòîì îáðàçîâàíèÿ â ïðîäóêòàõ ñãîðàíèÿ 
òîëüêî êîíäåíñèðîâàííîãî îêñèäà áîðà B

2
O

3
, 

÷òî çàâûøàëî ðàñ÷åòíóþ ýôôåêòèâíîñòü áîð-
íûõ òîïëèâ. Ïîçäíåå Â.À. Ìåäâåäåâûì ñ ñî-
òðóäíèêàìè (Â.Ô. Áàéáóç, Ã.À. Áåðãìàí) ìåòîä 
âçðûâà â ñôåðè÷åñêîé áîìáå áûë ïðèìåíåí 
äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíòàëüïèé îáðàçîâàíèÿ ðÿäà 
ãàçîîáðàçíûõ ôðåîíîâ è èññëåäîâàíèÿ ïàðîâ 
ãàçîîáðàçíûõ îêñèäîâ (SiO, SiO

2
, GeO), à òàê-

æå ïðîöåññîâ èõ êîíäåíñàöèè ïðè ñãîðàíèè. 
Îäíîâðåìåííî ñ ýòèìè èññëåäîâàíèÿìè â ëàáî-
ðàòîðèè òåðìîõèìèè ðàçâåðíóëèñü èçìåðåíèÿ 
ýíòàëüïèé îáðàçîâàíèÿ ïðàêòè÷åñêè âàæíûõ 
âåùåñòâ äðóãèìè ìåòîäàìè, à èìåííî ìåòîäîì 
ôòîðíîé êàëîðèìåòðèè (ðåçóëüòàòû îòðàæåíû 
â ìîíîãðàôèè Â.ß. Ëåîíèäîâà è Â.À. Ìåäâåäå-
âà, 1978 ã.), à òàêæå ïðåöèçèîííûì ìåòîäîì òåð-
ìîõèìèè ðàñòâîðåíèÿ (Ì.Å. Åôèìîâ). Â  ïåðèîä 
1965-1990 ãã. áûëè èññëåäîâàíû íåñêîëüêî 

Рис. 2. Масс-спектрометр МС-1301 

для исследования термодинамики

высокотемпературных процессов

Рис. 3. Масс-спектрометрическая 

установка «Дефлектрон» с неоднородым 

магнитным полем для разделения 

диа- и парамагнитных составляющих 

молекулярного пучка



37

äåñÿòêîâ íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ è èîíîâ ìå-
òàëëîâ â âîäíûõ ðàñòâîðàõ.

Â ëàáîðàòîðèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîé 
ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè èññëåäîâàíèÿ òåðìî-
äèíàìèêè âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðîöåññîâ 
áûëè íà÷àòû ñ èñïîëüçîâàíèåì óñòàíîâ-
êè íà áàçå èçîòîïíîãî ìàññ-ñïåêòðîìåòðà 
ÌÕ1303, ñíàáæåííîãî âûñîêîòåìïåðàòóðíûì 
èñïàðèòåëåì ñ ýôôóçèîííîé ÿ÷åéêîé. Íà ýòîé 
óñòàíîâêå íà÷èíàÿ ñ 1967 ã. áûë ïðîâåäåí 
öèêë èññëåäîâàíèé ñîñòàâà ïàðà è îïðåäåëå-
íèÿ òåðìîõèìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê åãî ñî-
ñòàâëÿþùèõ äëÿ ðÿäà ñîåäèíåíèé ùåëî÷íûõ 
ìåòàëëîâ: îêñèäîâ, ãèäðîêñèäîâ, ãàëîãåíè-
äîâ, ñóëüôàòîâ è ìåòàáîðàòîâ (Þ.Ñ. Õîäååâ, 
À.Â. Ãóñàðîâ, À.Ì. Åìåëüÿíîâ, À.Ã. Åôèìîâà). 
Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿëî îïðåäåëåíèå 
ñòàáèëüíîñòè ìîëåêóë ãèäðîêñèäîâ, êîòîðûå 
îáðàçóþòñÿ ïðè ñãîðàíèè òîïëèâà ñ äîáàâêà-
ìè ëåãêî èîíèçóþùèõñÿ ïðèñàäîê è òåì ñà-
ìûì ïîíèæàþò ïðîâîäèìîñòü ïëàçìû â êàíà-
ëå ÌÃÄ-ãåíåðàòîðà. 

Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ìî-
ëåêóë áûëà ñîçäàíà óñòàíîâêà “Äåôëåêòðîí 
ñ  íåîäíîðîäíûì ìàãíèòíûì ïîëåì íà áàçå êâà-
äðóïîëüíîãî ìàññ-ñïåêòðîìåòðà (Þ.Ñ. Õîäååâ, 
À.Â. Ãóñàðîâ, È.Ã. Ïàí÷åíêîâ). Îíà áûëà èñ-
ïîëüçîâàíà, â ÷àñòíîñòè, ïðè èññëåäîâàíèè ãè-
äðîêñèäîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ äëÿ ðàçäåëåíèÿ 
â ìàññ-ñïåêòðå ñèãíàëîâ îò èîíèçàöèè àòîìîâ 
ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è îò äèññîöèàòèâíîé èî-
íèçàöèè ìîëåêóë ñ îáðàçîâàíèåì òåõ æå àòîì-
íûõ èîíîâ, ÷òî ïîçâîëèëî ïîâûñèòü òî÷íîñòü 
îïðåäåëåíèÿ ýíòàëüïèé îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóë 
KOH è CsOH. Íà ýòîé óñòàíîâêå áûëè ïîëó÷å-
íû òàêæå äàííûå î ìàãíèòíûõ ñâîéñòâàõ ìîëå-
êóë òåòðàãàëîãåíèäîâ óðàíà (Ä.Â. ×åõîâñêîé).

Â 1969 ã. áûëè íà÷àòû èññëåäîâàíèÿ ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ñïåöèàëèçèðîâàííîãî ìàññ-
ñïåêòðîìåòðà ÌÑ1301, îáëàäàþùåãî ñóùå-
ñòâåííî áîëåå øèðîêèì íàáîðîì ñðåäñòâ äëÿ 
ïðîâåäåíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ èçìåðåíèé. 
Ýòîò ïðèáîð áûë ñîçäàí â ÑÊÁ àíàëèòè÷åñêîãî 
ïðèáîðîñòðîåíèÿ ÀÍ ÑÑÑÐ (Ëåíèíãðàä). Òåõíè-
÷åñêîå çàäàíèå íà åãî ðàçðàáîòêó áûëî ïîäãî-
òîâëåíî Ë.Í. Ãîðîõîâûì íà îñíîâå îïûòà ðàáî-
òû íà Õèìè÷åñêîì ôàêóëüòåòå ÌÃÓ è â ÈÂÒÀÍ. 
Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîãî ïðèáîðà áûë èññëå-

äîâàí ðÿä ñîåäèíåíèé áîðà, àëþìèíèÿ, õðîìà, 
öèðêîíèÿ, ãàôíèÿ, óðàíà è äðóãèõ ýëåìåíòîâ 
(Þ.Ñ. Õîäååâ, À.Â. Ãóñàðîâ, À. Ì. Åìåëüÿíîâ, 
È.Ã. Ïàí÷åíêîâ, Ì.Ô. Ìîñêîâñêàÿ, Ì.È. Ìèëó-
øèí, Â.Ê. Ñìèðíîâ). Ìíîãî÷èñëåííûå èçìåðå-
íèÿ êîíñòàíò ðàâíîâåñèÿ â ïàðàõ ãàëîãåíèäîâ 
æåëåçà, êîáàëüòà, íèêåëÿ è äðóãèõ ïåðåõîäíûõ 
ýëåìåíòîâ, à òàêæå òåëëóðèäà öåçèÿ, áûëè 
ïðîâåäåíû íà âûñîêîòåìïåðàòóðíîé óñòàíîâêå, 
ñîçäàííîé â ëàáîðàòîðèè ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè 
íà áàçå êâàäðóïîëüíîãî ìàññ-ñïåêòðîìåòðà 
äëÿ ôèçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, ðàçðàáîòàííî-
ãî â ÑÊÁ àíàëèòè÷åñêîãî ïðèáîðîñòðîåíèÿ ÀÍ 
ÑÑÑÐ â 1971 ã. (Þ.Ñ. Õîäååâ, Ì.Þ. Ðûæîâ).

Â 1970 ã. Ë.Í. Ãîðîõîâûì áûëè èíèöèèðî-
âàíû ñèñòåìàòè÷åñêèå ðàáîòû â íîâîì íàïðàâëå-
íèè âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè - 
èññëåäîâàíèè èîííî-ìîëåêóëÿðíûõ ðàâíî-
âåñèé. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî â ïàðàõ ìíîãèõ 
íåîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé â ðàâíîâåñèè 
ñ êîíäåíñèðîâàííîé ôàçîé íàðÿäó ñ íåéòðàëü-
íûìè ìîëåêóëàìè íàõîäÿòñÿ ðàçíîîáðàçíûå 
ìíîãîàòîìíûå èîíû. Â ðåçóëüòàòå öèêëà ðàáîò 
1970-1985 ãã. áûëè ïîëó÷åíû ìíîãî÷èñëåí-
íûå òåðìîõèìè÷åñêèå äàííûå äëÿ ïîëîæè-
òåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ ìíîãîàòîìíûõ èîíîâ 
(À.Â. Ãóñàðîâ, È.Â. Ñèäîðîâà, À.Ò. Ïÿòåíêî).

Ñîòðóäíèêàìè ëàáîðàòîðèè ãàçîâîé ýëåê-
òðîíîãðàôèè (Þ.Ñ. Åæîâ, Â.À. Êàñïàðîâ, Í.Ã. 
Ðàìáèäè, Ñ.Ì. Òîëìà÷åâ) â 1965-1972 ãã. áûëè 
âûïîëíåíû óíèêàëüíûå èññëåäîâàíèÿ îêñèäîâ 
è ãàëîãåíèäîâ ýëåìåíòîâ âòîðîé è òðåòüåé ãðóïï 
ïåðèîäè÷åñêîé ñèñòåìû ýëåìåíòîâ (Li

2
O,Tl

2
O, 

B
2
O

3
.è äð.), ïîçâîëèâøèå ñíÿòü ìíîãèå ïðî-

òèâîðå÷èÿ, èìåâøèåñÿ â ëèòåðàòóðå îòíîñè-
òåëüíî èõ ñòðîåíèÿ. Ïîçæå, â 1972-1979 ãã. 
(Þ.Ñ. Åæîâ, Ñ.À. Êîìàðîâ, Â.Â. Óãàðîâ, À.Í. 
Ñàðâèí è äð.) áûëî ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå 
ñòðîåíèÿ ìîëåêóë ñîëåé êèñëîðîäñîäåðæàùèõ 
êèñëîò (ìåòàáîðàòû, ìîëèáäàòû è äð.), èãðàâ-
øèõ áîëüøóþ ðîëü â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ 
ïðîöåññàõ, â òîì ÷èñëå è â ïðîöåññàõ, ïðîèñ-
õîäÿùèõ â ÌÃÄ ãåíåðàòîðàõ. Ñîòðóäíèêàìè 
ëàáîðàòîðèè âìåñòå ñ ÎÊÁ ÈÂÒÀÍ è ïðîèçâîä-
ñòâåííûì öåõîì ÈÂÒÀÍ ðàçðàáîòàíû è èçãîòîâ-
ëåíû íåñêîëüêî èññëåäîâàòåëüñêèõ óñòàíîâîê, 
â òîì ÷èñëå ÝËÌÝËÃ, ïîçâîëèâøèõ ïîâûñèòü 
òî÷íîñòü èçìåðåíèé è ðàñøèðèòü âîçìîæíîñòè 
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ìåòîäà. Óñòàíîâêà ÝËÌÝËÃ, ââåäåííàÿ â ýêñ-
ïëóàòàöèþ â 1985  ãîäó, ïîêàçàíà íà ðèñ. 4.

Áîëüøîé âêëàä â çíàíèÿ î ñòðîåíèè 
ãàëîãåíèäîâ ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ (âîëü-
ôðàìà, ìîëèáäåíà, óðàíà è òîðèÿ) â ðàçíûõ 
ñòåïåíÿõ îêèñëåíèÿ âíåñëè ðàáîòû ñîòðóä-
íèêîâ ëàáîðàòîðèè (Þ.Ñ. Åæîâ, Ñ.À. Êîìà-
ðîâ, Â.È. Áàæàíîâ), êîòîðûå áûëè âûïîëíåíû 
íà ýòîé óñòàíîâêå.

Ýòè èññëåäîâàíèÿ ïîçâîëèëè íå òîëüêî ïî-
ëó÷èòü óíèêàëüíóþ ñòðóêòóðíóþ èíôîðìàöèþ, 
íî è óñòàíîâèòü çàêîíîìåðíîñòè èõ ñòðîåíèÿ, 
â ÷àñòíîñòè, ïðîÿâëåíèÿ ñòåðåîõèìè÷åñêîé àê-
òèâíîñòè íåâàëåíòíûõ d- è f-ýëåêòðîíîâ.

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïðîâîäèëèñü èññëå-
äîâàíèÿ â ðàìêàõ ôåäåðàëüíîé ïðîãðàììû 
«Ïðîãðàììà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé 
ÎÕÍÌ «Ñîçäàíèå íîâûõ ìåòàëëè÷åñêèõ, êå-
ðàìè÷åñêèõ, ñòåêëî-, ïîëèìåðíûõ è êîìïîçè-
öèîííûõ ìàòåðèàëîâ», ðóêîâîäèòåëü àêàäåìèê 
Í.Ò. Êóçíåöîâ, ÈÎÍÕ ÐÀÍ, 2006-2010 ãã.» Ýòè 
ðàáîòû ïðîâîäÿòñÿ â êîîïåðàöèè ñ ñîòðóäíè-
êàìè ÈÎÍÕ, ÌÃÕÒÀ, ÈÍÕ â Íèæíåì Íîâãîðîäå. 
Â ðàìêàõ ýòîé ïðîãðàììû àêòèâíî ïðîâîäÿòñÿ 
èññëåäîâàíèÿ ñòðîåíèÿ ìåòàëëîîðãàíè÷åñêèõ 
ïðåêóðñîðîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïîêðûòèé è ïëå-
íîê, à òàêæå òåðìîäèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâà-

íèå ïðîöåññîâ èõ ñèíòåçà è ïîëó÷åíèÿ âûñîêî-
òåìïåðàòóðíûõ ïîêðûòèé.

Â ïîñëåäíèå ãîäû èññëåäîâàëîñü ãëàâíûì 
îáðàçîì ñòðîåíèå ìîëåêóë êîîðäèíàöèîííûõ 
ñîåäèíåíèé - õåëàòíûõ êîìïëåêñîâ. Ïðèìåðîì 
ÿâëÿåòñÿ òåòðàêèñàöåòèëàöåòîíàò öèðêîíèÿ, 
ñòðóêòóðà êîòîðîãî ïðèâåäåíà íà ðèñ. 5. 

Ñëîæíîñòü ñòðóêòóðû ïîäîáíûõ ìîëå-
êóë ïîòðåáîâàëà ðàçðàáîòêè ìåòîäèêè êîì-
ïëåêñíîãî ïðèìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ 
ìåòîäîâ ãàçîâîé ýëåêòðîíîãðàôèè, èíôðà-
êðàñíîé ñïåêòðîñêîïèè, êâàíòîâîé õèìèè.
Òîëüêî ñî÷åòàíèå ýòèõ ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò äî-
ñòè÷ü óñïåõà.

Çà ðàçðàáîòêó ìåòîäà âûñîêîòåìïåðà-
òóðíîé ãàçîâîé ýëåêòðîíîãðàôèè ñîòðóäíè-
êàì ëàáîðàòîðèè Í.Ã. Ðàìáèäè è Þ.Ñ. Åæîâó 
ïðèñóæäåíà Ãîñóäàðñòâåííàÿ ïðåìèÿ â îáëàñòè 
íàóêè è òåõíèêè çà 1973 ã.

Â ðåçóëüòàòå ýòèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èñ-
ñëåäîâàíèé áûëè ïîëó÷åíû íîâûå äàííûå äëÿ 
ìíîãèõ äåñÿòêîâ âåùåñòâ, êîòîðûå ïîçâîëèëè 
óòî÷íèòü òàáëèöû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
ýòèõ ñîåäèíåíèé. Îáùèé ïåðå÷åíü ñîåäèíåíèé, 
êîòîðûå áûëè ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâà-
íû â Òåðìîöåíòðå èëè ïîä åãî ðóêîâîäñòâîì 
â äðóãèõ îðãàíèçàöèÿõ, ïðèâåäåí â òàáë. 1.

Рис. 4. Установка ЭЛМЭЛГ для исследования структуры молекул 

методом газовой электронографии
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Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ, 
ñâîéñòâà

Õèìè÷åñêèå ôîðìóëû ñîåäèíåíèé
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Òàáë. 1. Âåùåñòâà, ñâîéñòâà êîòîðûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàíû â Òåðìîöåíòðå 
èëè ïîä åãî ðóêîâîäñòâîì â äðóãèõ îðãàíèçàöèÿõ
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Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ, 
ñâîéñòâà

Õèìè÷åñêèå ôîðìóëû ñîåäèíåíèé
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Рис. 6. Ведущие авторы и редакторы справочника ТСИВ - 

лауреаты государственной премии СССР 1984 года (слева направо): 

В.А. Медведев, Л.В. Гурвич, И.В. Вейц, В.С. Юнгман, Г.А. Бергман.

Zr О C Н

Рис. 5. Геометрическая структура 

тетракисацетилацетоната циркония

Ëàáîðàòîðèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
âåùåñòâ çàíèìàëà öåíòðàëüíîå ìåñòî â Îò-
äåëå, ïîñêîëüêó åå ãëàâíîé çàäà÷åé áûëà 
ñèñòåìàòèçàöèÿ âñåõ èìåþùèõñÿ äàííûõ, ïî-
ëó÷àåìûõ êàê èç ýêñïåðèìåíòà (â Îòäåëå è èç 
ëèòåðàòóðû), òàê è èç òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ 
äëÿ ðåêîìåíäàöèè ñòàíäàðòíûõ ñïðàâî÷íûõ 
äàííûõ. Â êîíöå 60-õ ãîäîâ â ëàáîðàòîðèè 
áûëà ðàçâåðíóòà ðàáîòà ïî ïîäãîòîâêå íî-
âîãî òðåòüåãî èçäàíèÿ ñïðàâî÷íèêà ÒÑÈÂ. 
Äëÿ ýòîãî ïîòðåáîâàëàñü ðàçðàáîòêà öåëî-

ãî êîìïëåêñà ìåòîäîâ è ïðîãðàìì ðàñ÷åòà 
òàáëèö òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé ãàçîâ 
è êîíäåíñèðîâàííûõ âåùåñòâ, èõ àïïðîê-
ñèìàöèè, ðàñ÷åòà òåðìîõèìè÷åñêèõ õàðàêòå-
ðèñòèê íà áàçå âòîðîãî è òðåòüåãî çàêîíîâ 
òåðìîäèíàìèêè, àâòîìàòèçèðîâàííîãî ïî-
ëèãðàôè÷åñêîãî  íàáîðà ðåêîìåíäóåìûõ òà-
áëèö. Âñå ýòè çàäà÷è áûëè óñïåøíî ðåøåíû 
Â.Ñ. Þíãìàíîì, Â.Ñ. Èîðèøåì, Í.Ï. Ðòè-
ùåâîé, Ñ.È. Ãîðáîâûì è äð. Ãëàâíûì ìå-
òîäè÷åñêèì äîñòèæåíèåì ëàáîðàòîðèè áûëè 
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Т Е П Л О Ф И З И Ч Е С К И Е  С В О Й С Т В А  В Е Щ Е С Т В

íîâûå ìåòîäû ðàñ÷åòà ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì 
ìîëåêóë íà îñíîâå ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíî-
ãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Áûëè óòî÷íåíû ìåòîäû 
ýêñòðàïîëÿöèè êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ 
óðîâíåé äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë (Â.Ñ. Èîðèø) 
è ïðåäëîæåí íîâûé ìåòîä ðàñ÷åòà ñòàòèñòè-
÷åñêèõ ñóìì ìåòîäîì êîíòèíóàëüíîãî èíòå-
ãðèðîâàíèÿ (Â.Ñ. Èîðèø, Â.Þ. Çèöåðìàí, 
Í.Á. Ùåðáàê). Êðîìå òîãî, ñîòðóäíèêàìè ëà-
áîðàòîðèè ñîâìåñòíî ñ òåðìîõèìèêàìè áûëà 
ïðîâåäåíà ðàáîòà ïî ñîãëàñîâàíèþ âñåõ 
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí íà îñíîâå êëþ-
÷åâûõ çíà÷åíèé äëÿ ýëåìåíòîâ è âàæíåéøèõ 
èõ ñîåäèíåíèé. 

Â òðåòüåì èçäàíèè ñïðàâî÷íèêà «Òåð-
ìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà èíäèâèäóàëüíûõ 
âåùåñòâ» â 4-õ òîìàõ è 8 êíèãàõ (â ïåðè-
îä ñ 1978 ïî 1982 ãã.) áûëè ïðèâåäåíû áî-
ëåå 1300 òàáëèö òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ 
âåùåñòâ â ãàçîîáðàçíîì è êîíäåíñèðîâàí-
íûì ñîñòîÿíèÿõ. Â 1984 ãîäó ðóêîâîäèòåëü 
ðàáîòû Â.Ï. Ãëóøêî è ïÿòåðî ñîòðóäíèêîâ 
èç ÈÂÒ-Íà - àâòîðîâ è ÷ëåíîâ ðåäàêöèîííûõ ñî-
âåòîâ çà ó÷àñòèå â öèêëå ðàáîò ïî ñîçäàíèþ ñè-
ñòåìû òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàííûõ áûëè óäîñòî-
åíû Ãîñóäàðñòâåííîé ïðåìèè ÑÑÑÐ 1984 ãîäà. 

Ìàòåðèàëû òðåòüåãî èçäàíèÿ ÒÑÈÂ ïî-
ñëóæèëè îñíîâîé äëÿ ñîçäàíèÿ àâòîìàòèçèðî-
âàííîãî áàíêà äàííûõ ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ.

Ê êîíöó 70-õ ãîäîâ â ñâÿçè ñ ðàçâèòèåì 
âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè ñòàëî î÷åâèäíûì, ÷òî 
ïóáëèêàöèÿ ñïðàâî÷íûõ äàííûõ â âèäå êíèã 
ïîñòåïåííî ñòàíåò íå î÷åíü óäîáíîé ôîðìîé 
ðàñïðîñòðàíåíèÿ äàííûõ äëÿ ïîòðåáèòåëåé. 
Âñòàëà çàäà÷à ïðåâðàùåíèÿ âñåãî òåõíîëîãè-
÷åñêîãî ïðîöåññà, îðèåíòèðîâàííîãî íà ïîä-
ãîòîâêó ïå÷àòíûõ èçäàíèé, â ñîâåðøåííî 
íîâûé ïðîöåññ ñîçäàíèÿ, ïîääåðæàíèÿ è ðàç-
âèòèÿ áàç äàííûõ. Îäíèì èç ôàêòîðîâ, ñïî-
ñîáñòâîâàâøèì óñïåøíîìó ñîçäàíèþ áàí-
êà äàííûõ ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ, áûëî ïîÿâëåíèå 
â ÈÂÒÀÍ âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì ôèðìû 
Õüþëåòò-Ïàêêàðä. Ýòî áûëè ïî òåì âðåìå-
íàì íàèëó÷øèìè âû÷èñëèòåëüíûìè ìàøèíà-
ìè ñ ìíîãîòåðìèíàëüíûì äîñòóïîì, áîëüøîé 
äèñêîâîé ïàìÿòüþ è ïðåêðàñíûì ñèñòåìíûì 
ïðîãðàììíûì îáåñïå÷åíèåì. Âàæíûìè êîìïî-
íåíòàìè ýòîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ áûëè 

ÑÓÁÄ IMAGE è KSAM, à òàêæå òðàíñëÿòîðû 
ñ ÿçûêîâ BASIC è FORTRAN. Îáùàÿ ñòðóêòóðà 
ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 7.

Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå áàíêà äàí-
íûõ íà ÝÂÌ HP3000 ðàçðàáàòûâàëîñü ïîä 
ðóêîâîäñòâîì Â.Ñ. Èîðèøà è Â.Ê. Ïîëèùó-
êà (ãðóïïà ïðèêëàäíûõ ïðîãðàììíûõ ñèñòåì 
ÂÖ ÈÂÒÀÍ). Áûëè ñîçäàíû áàçû èñõîäíûõ 
äàííûõ ïî ìîëåêóëÿðíûì ïîñòîÿííûì îäíî, 
äâóõ- è ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë, à òàêæå äàí-
íûõ ïî óðàâíåíèÿì äëÿ òåïëîåìêîñòåé è òåì-
ïåðàòóðàì è ýíòàëüïèÿì ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ 
äëÿ êîíäåíñèðîâàííûõ âåùåñòâ. Ïðîãðàììíîå 
îáåñïå÷åíèå äëÿ ýêñïåðòîâ ïîçâîëÿëî:

• Ðàññ÷èòûâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå 
ôóíêöèè îäíî-, äâóõ- è ìíîãîàòîìíûõ ãàçîâ 
ïî ìîëåêóëÿðíûì ïîñòîÿííûì â èíòåðâàëå 
òåìïåðàòóð îò 100 äî 20000 Ê

• Àïïðîêñèìèðîâàòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå 
ôóíêöèè êóñî÷íûìè ïîëèíîìèàëüíûìè ôóíê-
öèÿìè â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð

• Îáðàáàòûâàòü ñîâìåñòíî äàííûå ïî 
òåïëîåìêîñòè è ýíòàëüïèè äëÿ âåùåñòâ â êîí-
äåíñèðîâàííîì ñîñòîÿíèè ïî ìåòîäó Øîìåéòà

• Îáðàáàòûâàòü äàííûå ïî ðàâíîâåñèÿì 
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ïî II-ìó è III-ìó çàêîíàì 
òåðìîäèíàìèêè äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñîãëàñîâàííûõ 
òåðìîõèìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê âåùåñòâ

• Ðàññ÷èòûâàòü òåðìîõèìè÷åñêèå âåëè-
÷èíû (ýíòàëüïèè îáðàçîâàíèÿ è äèññîöèàöèè 
(ñóáëèìàöèè) íà îñíîâå ïðèíÿòûõ äàííûõ

• Ðàññ÷èòûâàòü ðåêîìåíäóåìûå òàáëèöû 
ñòàíäàðòíûõ ñïðàâî÷íûõ äàííûõ.

Ðåêîìåíäóåìûå òàáëèöû òåðìîäèíàìè÷å-
ñêèõ ñâîéñòâ ïîìåùàëèñü â ñïåöèàëüíóþ áàçó, 
äîñòóïíóþ ïîëüçîâàòåëÿì ïî ëèíèÿì ñâÿçè. 
Óñïåøíàÿ ðàáîòà áàíêà äàííûõ â ðåæèìå óäà-
ëåííîãî äîñòóïà áûëà âïåðâûå ïðîäåìîíñòðè-
ðîâàíà â õîäå Ìåíäåëååâñêîãî ñúåçäà â Áàêó 
â 1981 ãîäó.

Â êîíöå 80-õ ãîäîâ øèðîêîå ðàñïðî-
ñòðàíåíèå ïåðñîíàëüíûõ êîìïüþòåðîâ ïî-
òðåáîâàëî ðàçðàáîòêè íîâîé ïðîãðàììíîé 
ñèñòåìû äëÿ äîñòóïà ê äàííûì ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ 
è ìîäåëèðîâàíèÿ íà èõ îñíîâå ðàçëè÷íûõ 
ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Òàê ïîÿâèëàñü 
ïðîãðàììà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ äëÿ DOS (âåäóùèé 
ðàçðàáîò÷èê Ä.Â. ×åõîâñêîé). Â ñåðåäèíå 90-õ 
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Рис. 7. Общая схема автоматизированной системы ИВТАНТЕРМО.
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ãîäîâ åé íà ñìåíó ïðèøëà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ äëÿ 
Windows (âåäóùèé ðàçðàáîò÷èê Ã.Â. Áåëîâ ïðè 
ó÷àñòèè Á.Ã. Òðóñîâà). Ãëàâíîå ìåíþ ýòîé ñè-
ñòåìû ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 8.

Îñîáîå âíèìàíèå ïðè ðàçðàáîòêå ïðî-
ãðàììíîãî êîìïëåêñà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ äëÿ Win-
dows áûëî óäåëåíî ñîçäàíèþ èíòåðôåéñà 
ïîëüçîâàòåëÿ, êîòîðûé äîëæåí áûòü ïîíÿòíûì 
è óäîáíûì â ðàáîòå.

Âàæíåéøåé è íåîòúåìëåìîé ÷àñòüþ ëþ-
áîãî ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà, ïðåäíàçíà÷åí-
íîãî äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, 
ÿâëÿåòñÿ áàçà äàííûõ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ 
ñâîéñòâàõ èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ. Â íàñòîÿ-
ùåå âðåìÿ (2010) áàçà äàííûõ ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ 
ñîäåðæèò èíôîðìàöèþ î ñâîéñòâàõ ïðèìåðíî 
3500 âåùåñòâ, îáðàçîâàííûõ 96 õèìè÷åñêèìè 
ýëåìåíòàìè. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â îòëè÷èå 
îò ñïðàâî÷íèêà ÒÑÈÂ, áàçà ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ ñî-
äåðæèò äàííûå áîëåå ÷åì äëÿ 1 000 îðãàíè÷å-
ñêèõ âåùåñòâ, áîëüøèíñòâî èç êîòîðûõ áûëè 
ïîäãîòîâëåíû Î.Â. Äîðîôååâîé ñ ó÷àñòèåì 
Í.Ô. Ìîèñååâîé.

Ïîìèìî áàçû äàííûõ â ñîñòàâ êîìïëåêñà 
âõîäÿò øåñòü ïðîãðàìì, êîòîðûå îáåñïå÷èâàþò:

• ïðîñìîòð, ðåäàêòèðîâàíèå è àíàëèç 
èíôîðìàöèè, ñîäåðæàùåéñÿ â áàçå äàííûõ

• ðàñ÷åò ðàâíîâåñíîãî ñîñòàâà è ïàðà-
ìåòðîâ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ñëîæíûõ õè-
ìè÷åñêè ðåàãèðóþùèõ ñèñòåì

• ðàñ÷åò òåïëîâîãî è ìàòåðèàëüíîãî 
áàëàíñà ìåæäó ãðóïïîé èñõîäíûõ âåùåñòâ 
è ãðóïïîé ïðîäóêòîâ ðåàêöèè, åñëè èçâåñòíû 
èõ òåìïåðàòóðà è êîëè÷åñòâî 

• ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòîâ àïïðîêñèìè-
ðóþùåãî ïîëèíîìà

• ïðåäñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðî-
âàíèÿ â âèäå, óäîáíîì äëÿ èññëåäîâàòåëÿ.

Îáøèðíàÿ áàçà äàííûõ ïî ãàçîîáðàçíûì 
ñîåäèíåíèÿì ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû 
ðàâíîâåñíîãî ñîñòàâà ãàçîâîé ôàçû ïðàêòè-
÷åñêè ëþáîãî ñêîëü óãîäíî ñëîæíîãî ñîñòàâà, 
âêëþ÷àÿ âðåäíûå âûáðîñû ñîåäèíåíèé àçîòà, 
ñåðû, ìûøüÿêà, ñåëåíà è äð.

Â ñî÷åòàíèè ñ áàçîé äàííûõ ïî êîíäåí-
ñèðîâàííûì âåùåñòâàì, âêëþ÷àþùåé îêñè-
äû, ñóëüôèäû, ãàëîãåíèäû è äð. ñîåäèíåíèÿ, 
ýòî äàåò âîçìîæíîñòü îñóùåñòâëÿòü òåðìî-
äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ðàçëè÷íûõ 
îêèñëèòåëüíî-âîññòàíîâèòåëüíûõ ïèðîìåòàë-
ëóðãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.

Âàæíîé îñîáåííîñòüþ òàêîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ó÷åòà îáðàçîâà-
íèÿ íå òîëüêî ÷èñòûõ êîíäåíñèðîâàííûõ ôàç, 
íî è èõ ðàñòâîðîâ. Êîìïëåêñ ïîçâîëÿåò îñó-
ùåñòâëÿòü ðàñ÷åòû ïðè ñîñóùåñòâîâàíèè äî 
50 êîíäåíñèðîâàííûõ ôàç, äâå èç êîòîðûõ ìî-
ãóò áûòü ðàñòâîðàìè. Òàêèì îáðàçîì, âîçìîæíî 
òåðìîäèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ 
â ñèñòåìàõ ìåòàëë-øëàê, øòåéí-øëàê è äð.

Âîçìîæíîñòü àâòîìàòè÷åñêîãî ïîøàãîâî-
ãî èçìåíåíèÿ ëþáîé èç ïåðåìåííûõ, îïðåäå-
ëÿþùèõ òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå (òåì-
ïåðàòóðà, äàâëåíèå, êîíöåíòðàöèè èñõîäíûõ 
âåùåñòâ è äð.), çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò ïðîöå-
äóðó ìîäåëèðîâàíèÿ, à ñïåöèàëüíàÿ ïîäïðî-
ãðàììà ïîçâîëÿåò âèçóàëèçèðîâàòü ðåçóëüòà-
òû ðàñ÷åòîâ â íàèáîëåå óäîáíîé äëÿ àíàëèçà 
ãðàôè÷åñêîé ôîðìå.

Øèðîêèå âîçìîæíîñòè ïðîâåäåíèÿ 
ðàçíîîáðàçíûõ òåðìîõèìè÷åñêèõ è òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ äåëàþò êîìïëåêñ 

Рис. 8. Главное меню программного

комплекса ИВТАНТЕРМО 

для Windows
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ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ äëÿ Windows ïîëåçíûì ðà-
áî÷èì èíñòðóìåíòîì èíæåíåðà-òåõíîëîãà, 
èíæåíåðà-èññëåäîâàòåëÿ, èíæåíåðà-ýêîëîãà 
è äð. ïðè ðåøåíèè ìíîãèõ òåõíîëîãè÷åñêèõ 
è èññëåäîâàòåëüñêèõ çàäà÷ â îáëàñòè ìåòàë-
ëóðãèè, â ÷àñòíîñòè ïðè ñîçäàíèè è ñîâåð-
øåíñòâîâàíèè ýêîëîãè÷åñêèõ è ðåñóðñîñáå-
ðåãàþùèõ òåõíîëîãèé è ïðîöåññîâ.

Ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ èñïîëüçóåòñÿ 
äëÿ ðåøåíèÿ íàó÷íûõ è òåõíè÷åñêèõ çàäà÷, 
à òàêæå â ó÷åáíîì ïðîöåññå â äåñÿòêàõ îð-
ãàíèçàöèé Ðîññèè è çà åå ïðåäåëàìè, â ÷àñò-
íîñòè, â ÐÍÖ «Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò», ÌÃÓ 
èì. Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, ÌÈÑèÑ, ÈÌÅÒ ÐÀÍ, è ò.ä.

Ðàññìîòðèì ðÿä ïðèëîæåíèé ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ 
ê ðåøåíèþ êîíêðåòíûõ ïðîáëåì.

Ðàçâèòèå ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ íà÷àëîñü ñ çà-
ïðîñîâ ðàêåòíîé òåõíèêè, ñâÿçàííûõ ñ îïòè-
ìèçàöèåé ñîñòàâà ðàêåòíîãî òîïëèâà. Ñêîðîñòü 
èñòå÷åíèÿ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ èç ñîïëà ðàêåò-
íîãî äâèãàòåëÿ ðàññ÷èòûâàåòñÿ êàê ôóíêöèÿ 
ìàññîâîãî ðàñõîäà îêèñëèòåëÿ. Ñêîðîñòü èñ-
òå÷åíèÿ îïðåäåëÿåò âåëè÷èíó óäåëüíîãî èì-
ïóëüñà, êîòîðûé íåîáõîäèìî ìàêñèìèçèðîâàòü. 
Íà ðèñ. 9. äàí ãðàôèê, êîòîðûé èëëþñòðèðóåò 
âîçìîæíîñòü âûáîðà îïòèìàëüíîãî ñîîòíîøå-
íèÿ êîìïîíåíòîâ òîïëèâà è ïîëó÷åíèÿ îöåíêè 
ïðåäåëüíîé âåëè÷èíû óäåëüíîãî èìïóëüñà 
äâèãàòåëÿ.

Ïðè îöåíêå ýôôåêòèâíîñòè ýíåðãåòè-
÷åñêèõ ÌÃÄ óñòàíîâîê îäíîé èç âàæíåéøèõ 
õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿåòñÿ ýëåêòðîïðîâîäíîñòü 
ïëàçìû ðàáî÷åãî òåëà. Â îñíîâå ðàñ÷åòà 
ýëåêòðîïðîâîäíîñòè ëåæèò ñîñòàâ ïëàçìû ïðè 
çàäàííûõ âíåøíèõ ïàðàìåòðàõ. Âûâîä î ïåð-
ñïåêòèâíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ñèñòåìû àëþìè-
íèÿ ñ âîäÿíûì ïàðîì â êà÷åñòâå ðàáî÷åãî òåëà 
â ÌÃÄ áûë ñäåëàí íà îñíîâå ìîäåëèðîâàíèÿ 
ïî äàííûì ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ. Íà ðèñ. 10. ïîêà-
çàíà ýëåêòðîïðîâîäíîñòü è ìîëüíûå äîëè íå-
êîòîðûõ îïðåäåëÿþùèõ åå ÷àñòèö. Ìàêñèìóì 
ýëåêòðîïðîâîäíîñòè äîñòèãàåòñÿ ïðè 10% èç-
áûòêå âîäÿíîãî ïàðà ïî îòíîøåíèþ ê ñòåõèî-
ìåòðèè.

Â îáëàñòè àòîìíîé ýíåðãåòèêè ñóùåñòâó-
åò ïðîáëåìà, ñâÿçàííàÿ ñ óäàëåíèåì ïðèìåñåé 
ãàëëèÿ â ïðîöåññå ïèðîõèìè÷åñêîé ïåðåðàáîò-
êè îðóæåéíîãî ïëóòîíèÿ â îêñèäíîå òîïëèâî. 
Ìîäåëèðîâàíèå ñ ïîìîùüþ ÈÂÒÀÍTEPMO 
ïðèâåëî ê âûâîäó, ÷òî óæå ïðè òåìïåðàòó-
ðàõ ~1300 Ê ïðàêòè÷åñêè âåñü ãàëëèé ïðå-
âðàùàåòñÿ â ëåãêîëåòó÷èå ñîåäèíåíèÿ (Ga

2
O, 

GaH,  GaOH) (ñì. ðèñ. 11), è óäàëÿåòñÿ âîçãîí-
êîé, â òî âðåìÿ êàê ïðè òåìïåðàòóðàõ ñïåêàíèÿ 
ñåðäå÷íèêîâ ÒÂÝËîâ (äî 1800 Ê) íå ïðîèñõîäèò 
çàìåòíûõ ïîòåðü îêñèäîâ Pu è U. Ýêñïåðèìåí-
òàëüíàÿ ïðîâåðêà, ïðîâåäåííàÿ âî ÂÍÈÈÍÌ 
èì. À.À.Áî÷âàðà (Á.Ä. Ðîãîçêèí, Ã.Â. Áåëîâ, 
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Рис. 9. Скорость истечения продуктов сгорания из сопла ракетного двигателя 

как функция массового расхода окислителя. Топливо кислород-керосин, 

давление в камере сгорания 250 бар, давление на срезе сопла 0,5 бар
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Ã.À. Áåðãìàí. - Óäàëåíèå ãàëëèÿ â ïðîöåñ-
ñå ïèðîõèìè÷åñêîé ïåðåðàáîòêè îðóæåéíîãî 
ïëóòîíèÿ â îêñèäíîå òîïëèâî. Àòîìíàÿ ýíåð-
ãèÿ, 2009 ã., ò.107, N1, ñ. 55-57), ïîäòâåðäèëà 
âûâîä òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ 
î ïðàêòè÷åñêè ïîëíîì óäàëåíèè ãàëëèÿ ïðè ïè-
ðîõèìè÷åñêîé ïåðåðàáîòêå ñìåøàííîãî óðàí-
ïëóòîíèåâîãî òîïëèâà.

Âàæíîå ìåñòî ïðè ðåøåíèè ýêîëî-
ãè÷åñêèõ ïðîáëåì çàíèìàåò ìîäåëèðîâà-
íèå ïðîöåññîâ, ïðèâîäÿùèõ ê çàãðÿçíåíèþ 
îêðóæàþùåé ñðåäû. Ïðèìåðàìè ÿâëÿþòñÿ 
ñæèãàíèå áûòîâûõ îòõîäîâ è ðàçëè÷íûå ïðî-
öåññû õèìè÷åñêîé èíäóñòðèè, â õîäå êîòî-
ðûõ îáðàçóþòñÿ âûñîêîòîêñè÷íûå ïðîäóêòû. 
Ê òàêèì ñîåäèíåíèÿì, ïîïàäàþùèì ðàçëè÷-
íûìè ïóòÿìè â îêðóæàþùóþ ñðåäó, îòíî-
ñÿòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü ïîëèõëîðèðîâàííûå 
äèáåíçî-ï-äèîêñèíû (ÏÕÄÄ), îòäåëüíûå 
èçîìåðû êîòîðûõ îáëàäàþò ÷ðåçâû÷àéíî âû-
ñîêîé òîêñè÷íîñòüþ. Ñðàâíåíèå ýêñïåðèìåí-
òàëüíîãî è ðàññ÷èòàííîãî èçîìåðíîãî ñîñòà-
âà äëÿ òåòðàõëîðäèáåíçî-ï-äèîêñèíîâ, ïðåä-
ñòàâëåííîå íà ðèñ. 12, ïîêàçûâàåò óäîâëåò-
âîðèòåëüíîå ïîëóêîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå.

Â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ ïðè ïîëó÷åíèè 
ìàòåðèàëîâ ñòàë ïðèìåíÿòüñÿ ìåòîä ñàìîðàñ-
ïðîñòðàíÿþùåãîñÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî 

ñèíòåçà (ÑÂÑ-ïðîöåññ). Ìîäåëèðîâàíèå ýòî-
ãî ïðîöåññà ñ ïîìîùüþ ÈÂÒÀÍÒÅÐÌÎ ïîçâî-
ëÿåò ðàññ÷èòàòü òåìïåðàòóðó àäèàáàòè÷åñêîãî 
ãîðåíèÿ. Ðàñ÷åòíàÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ òåì-
ïåðàòóðû àäèàáàòè÷åñêîãî ãîðåíèÿ äëÿ ïðî-
öåññà ïîëó÷åíèÿ TiSi

x
 â ÑÂÑ-ïðîöåññå ïîêà-

çàíû íà ðèñ. 13. Îòëè÷èòåëüíîé ÷åðòîé äàí-
íîãî ïðîöåññà ÿâëÿåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëîå 
êîëè÷åñòâî ãàçîâîé ôàçû.

Â ïîñëåäíèå ãîäû âåñüìà àêòóàëüíîé ñòà-
ëà ïðîáëåìà ïåðåâîäà áàç äàííûõ è ïðîãðàìì 
ñ óñòàðåâøåé ÝÂÌ HP3000 íà ñîâðåìåííûå 
âû÷èñëèòåëüíûå ñèñòåìû. Íà ïåðâîì ýòàïå ê 
íàñòîÿùåìó âðåìåíè óäàëîñü ñîçäàòü ñèñòåìó 
áàç äàííûõ ïî ìîëåêóëÿðíûì ïîñòîÿííûì è 
èñõîäíûì äàííûì äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè-
÷åñêèõ ôóíêöèé êîíäåíñèðîâàííûõ âåùåñòâ. 
Âìåñòå ñ ðàñ÷åòíûìè ïðîãðàììàìè îíè ñîñòà-
âèëè êîìïëåêñ «THERMOTOOL» (âåäóùèé ðàç-
ðàáîò÷èê Ã.Â. Áåëîâ). Ýòîò êîìïëåêñ ðåàëèçóåò 
íîâåéøèå àëãîðèòìû ðàñ÷åòà ñòàòèñòè÷åñêèõ 
ñóìì ìîëåêóë è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ôóíêöèé 
ãàçîîáðàçíûõ âåùåñòâ. Ãëàâíîå ìåíþ êîì-
ïëåêñà ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 14.

Äëÿ êîððåêòíîãî ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷å-
ñêèõ ôóíêöèé äâóõàòîìíûõ ãàçîâ â øèðîêîì 
èíòåðâàëå òåìïåðàòóð îò 100 äî 20000 Ê è âûøå 
íåîáõîäèìà ýêñòðàïîëÿöèÿ êîëåáàòåëüíî-

5.0E-04

4.0E-04

3.0E-04

2.0E-04

1.0E-04

0.0E+00

-0.1 0 0.1

ИЗБЫТОК Н20

0.2 0.3 0.4

30

32

34

36

38

40

42

44

М
ол

ьн
ая

 д
ол

я 
ча

ст
иц

ы

П
ро

во
ди

м
ос

ть
 (

О
м

-1
 м

-1
)

[e]

[AIO-]

σ
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2
O]+q[K]) 

от избытка водяного пара в адиабатических условиях
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Рис. 11. Результаты расчета равновесных мольных долей соединений галлия в реакции 
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âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé âñåõ ýëåêòðîííûõ ñî-
ñòîÿíèé äî ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðåäåëüíûõ êðè-
âûõ äèññîöèàöèè. Íà ðèñ.15 ïîêàçàí ðåçóëüòàò 
òàêîé ýêñòðàïîëÿöèè äëÿ îñíîâíîãî ýëåêòðîí-
íîãî ñîñòîÿíèÿ X1Σ+ ìîëåêóëû BH.

Â ïåðèîä ñ 1962 ïî 1982 ãã. â ÂÈÍÈÒÈ 
è ÈÂÒÀÍå ïðîâîäèëàñü ïîäãîòîâêà è èçäà-
íèå äðóãîãî ôóíäàìåíòàëüíîãî ñïðàâî÷íè-
êà -‘Òåðìè÷åñêèå êîíñòàíòû âåùåñòâ, â êîòî-
ðîì ïðåäñòàâëåíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà 
ïðàêòè÷åñêè âñåõ èçó÷åííûõ ê òîìó âðåìåíè 
íåîðãàíè÷åñêèõ è ïðîñòåéøèõ îðãàíè÷åñêèõ 
âåùåñòâ ïðè ñòàíäàðòíîé òåìïåðàòóðå è òåì-
ïåðàòóðàõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ. Â 10 âûïóñêàõ 
ýòîãî ñïðàâî÷íèêà, ñîñòîÿùåãî èç 16 òîìîâ, 
áûëè ïðèâåäåíû ñâåäåíèÿ î òåðìè÷åñêèõ êîí-
ñòàíòàõ äëÿ ïðèìåðíî 25 000 âåùåñòâ, äàííûå 
äëÿ êîòîðûõ âûáðàíû íà îñíîâàíèè 45 000 
ñòàòåé è äð. èñòî÷íèêîâ. Ýòîò ìíîãîòîìíûé 
ñïðàâî÷íèê ïåðåèçäàí â ÑØÀ íà àíãëèéñêîì 
ÿçûêå â 1999 ã. 

Ïî ðåøåíèþ Ïðåçèäèóìà ÀÍ ÑÑÑÐ 
îò 12 àïðåëÿ 1984 ã. â öåëÿõ óñèëåíèÿ äàëü-
íåéøåãî ðàçâèòèÿ ðàáîò ïî ñèñòåìàòèçàöèè 
äàííûõ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ âå-
ùåñòâ â ñîñòàâå ÈÂÒÀÍ áûë ñîçäàí Öåíòð äàí-
íûõ î òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ èíäèâè-
äóàëüíûõ âåùåñòâ ÀÍ ÑÑÑÐ (ÒÅÐÌÎÖÅÍÒÐ). 

Ôóíêöèè ÒÅÐÌÎÖÅÍÒÐà áûëè âîçëîæåíû 
íà Îòäåë õèìè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêè ÈÂÒÀÍ. 

Ðàáîòà ïî ïåðåâîäó ïåðâûõ òðåõ òîìîâ 
ñïðàâî÷íèêà “Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà 
èíäèâèäóàëüíûõ âåùåñòâ” íà àíãëèéñêèé ÿçûê 
ïðåâðàòèëàñü â ïîäãîòîâêó, ïî ñóùåñòâó, íî-
âîãî ÷åòâåðòîãî èçäàíèÿ. Ñîäåðæàíèå èõ áûëî 
äîïîëíåíî ðåçóëüòàòàìè èññëåäîâàíèé, âûïîë-
íåííûõ äî 1990 ãîäà. Òðè òîìà ýòîãî àíãëèé-
ñêîãî èçäàíèÿ îïóáëèêîâàíû â ÑØÀ â ïåðèîä 
ñ 1989 ïî 1993 ãã.

Ïîñòàíîâëåíèåì Áþðî îòäåëåíèÿ ôèçèêî-
òåõíè÷åñêèõ ïðîáëåì ýíåðãåòèêè Ðîññèéñêîé 
àêàäåìèè íàóê îò 29 îêòÿáðÿ 1997 ã. â ñâÿçè ñ 
ïðåäñòîÿùèì â 1998 ã. 90-ëåòèåì Â.Ï. Ãëóøêî 
ÒÅÐÌÎÖÅÍÒÐó áûëî ïðèñâîåíî èìÿ àêàäå-
ìèêà Â.Ï. Ãëóøêî. Òàê ïîÿâèëñÿ Òåðìîöåíòð 
èì. Â.Ï. Ãëóøêî ÐÀÍ, ôóíêöèè êîòîðîãî âîç-
ëîæåíû íà Ëàáîðàòîðèþ õèìè÷åñêîé òåðìîäè-
íàìèêè ÈÒÝÑ ÎÈÂÒ ÐÀÍ.

Òåðìîöåíòð íà ïðîòÿæåíèè âñåé ñâîåé äå-
ÿòåëüíîñòè ïðèäàâàë îãðîìíîå çíà÷åíèå ìåæ-
äóíàðîäíîìó ñîòðóäíè÷åñòâó â îáëàñòè ñèñòå-
ìàòèçàöèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ äàííûõ. Ðóêî-
âîäèòåëè è ñîòðóäíèêè Òåðìîöåíòðà ðàáîòàëè 
â ìíîãî÷èñëåííûõ ðàáî÷èõ ãðóïïàõ è êîìèñ-
ñèÿõ Ìåæäóíàðîäíîãî ñîþçà ïî òåîðåòè÷åñêîé 
è ïðèêëàäíîé õèìèè (IUPAC) è Ìåæäóíàðîä-
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Рис. 13. Зависимость температуры адибатического горения от состава в СВС-процессе 

синтеза силицида титана (x - доля кремния в исходном составе)
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Рис. 15. Экстраполяция колебательно-вращательных уровней 

основного электронного состояния X1S+ молекулы BH

Рис. 14. Главное меню программного 

комплекса «THERMOTOOL»
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íîãî êîìèòåòà ïî ÷èñëåííûì äàííûì äëÿ íàóêè 
è òåõíèêè (CODATA). Ïîñòîÿííî ðàçâèâàëèñü 
äâóñòîðîííèå ñâÿçè ñ âåäóùèìè ìèðîâûìè 
öåíòðàìè, òàêèìè êàê Íàöèîíàëüíûé èíñòèòóò 
ñòàíäàðòîâ è òåõíîëîãèé ÑØÀ (NIST), Òåðìî-
äèíàìè÷åñêèé èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð Òåõàñ-
ñêîãî óíèâåðñèòåòà (TRC) è Èíñòèòóò òðàíñóðà-
íîâûõ ýëåìåíòîâ ÔÐÃ (ITU). Â 2010 ãîäó ÎÈÂÒ 
ÐÀÍ â ëèöå Òåðìîöåíòðà áûë ïðèíÿò â êà÷åñòâå 
íàó÷íîãî ÷ëåíà Åâðîïåéñêîé íàó÷íîé ãðóïïû 
ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì äàííûì (SGTE).

Ðàáîòà ïî ñèñòåìàòèçàöèè òåðìîäèíà-
ìè÷åñêèõ äàííûõ, íà÷àòàÿ ïîä ðóêîâîäñòâîì 
Â.Ï. Ãëóøêî, ïðîäîëæàåòñÿ.

Ïðåæäå âñåãî, çà ïîñëåäíèå äåñÿòü ëåò 
óäàëîñü ñîçäàòü ýëåêòðîííûå àíàëîãè îïó-
áëèêîâàííûõ ñïðàâî÷íûõ èçäàíèé íà áàçå 
ÈÍÒÅÐÍÅÒ-òåõíîëîãèé. Ñìûñë ýòîé ðàáîòû 
ñîñòîÿë, âî-ïåðâûõ, â òîì, ÷òî ýòè èçäàíèÿ 
ñòàíîâèëèñü øèðîêî äîñòóïíûìè, â îòëè÷èå îò 
êíèã, êîòîðûìè ðàñïîëàãàëè äàëåêî íå âñå áè-
áëèîòåêè ñòðàíû è ìèðà. Âî-âòîðûõ, ñîçäàíèå 
ýëåêòðîííûõ àíàëîãîâ ïîçâîëÿåò, â ïðèíöèïå, 
ñòàâèòü çàäà÷ó ðàçâèòèÿ ýòèõ èíôîðìàöèîííûõ 
ðåñóðñîâ, ÷òî âîîáùå íåâîçìîæíî äëÿ ïå÷àò-
íûõ èçäàíèé.

Ýëåêòðîííîå ñïðàâî÷íîå èçäàíèå «Òåðìè-
÷åñêèå êîíñòàíòû âåùåñòâ» (http://www.chem.
msu.su/rus/tkv) îñíîâàíî íà àíãëèéñêîì ïå÷àò-
íîì èçäàíèè (Thermal constants of substances, 
John Wiley & Sons, Inc. and Begell House, Inc. 
New York, 1999), â êîòîðîì áûëè èñïðàâëåíû 
îøèáêè è îïå÷àòêè, äîïóùåííûå â ðóññêîì èç-
äàíèè. Â ýòîé ðàáîòå ñàìîå àêòèâíîå ó÷àñòèå 
ïðèíÿëè âåäóùèå àâòîðû è ðåäàêòîðû ïå÷àò-
íîãî èçäàíèÿ Â.Ñ. Þíãìàí, Ã.À. Áåðãìàí è 
È.Â. Âåéö.

Ýëåêòðîííàÿ âåðñèÿ ñïðàâî÷íèêà «Êîí-
ñòàíòû äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë» (http://www.ihed.
ras.ru/cdmrus) îñíîâàíà íà ðóññêîì èçäàíèè 
êíèãè êàíàäñêèõ ó÷åíûõ Íîáåëåâñêîãî ëàóðåà-
òà Ã. Ãåðöáåðãà è åãî ó÷åíèêà ä-ðà Ê.-Ï. Õüþ-
áåðà “Constants of Diatomic Molecules. Â ýòîé 
êíèãå îáîáùåí è ñèñòåìàòèçèðîâàí îãðîìíûé 
ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìàòåðèàë ïî èññëåäîâàíèþ 
äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë, ñîáðàíû, êðèòè÷åñêè 
ïðîàíàëèçèðîâàíû è ðåêîìåíäîâàíû êîí-
ñòàíòû áîëåå 1000 ìîëåêóë. Ïðè ýòîì àíàëè-

çå èñïîëüçîâàíû îêîëî 10000 îðèãèíàëüíûõ 
ðàáîò. Â 1984 ãîäó â ÑÑÑÐ áûë îïóáëèêîâàí 
ïåðåâîä ýòîé êíèãè («Êîíñòàíòû äâóõàòîìíûõ 
ìîëåêóë»” («ÊÄÌ»), Ì., èçä. «Ìèð», 1984), 
ñóùåñòâåííî äîïîëíåííûé È.Â.Âåéö ïî ÷àñòè 
êîëè÷åñòâà ðàññìîòðåííûõ ìîëåêóë (èõ êîëè-
÷åñòâî âîçðîñëî ïî÷òè äî 1100) è ïî öèòè-
ðóåìîé áèáëèîãðàôèè (äîáàâëåíî áîëåå 2100 
ññûëîê). Âåäóùèå ðàçðàáîò÷èêè ýëåêòðîííîé 
âåðñèè ñïðàâî÷íèêà Å.À. Øåíÿâñêàÿ, È.Â. Âåéö, 
À.Í. Êóëèêîâ è Ï.Ð. Ëåâàøîâ (ïðîãðàììíîå 
îáåñïå÷åíèå).

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñîòðóäíèêàìè Òåðìî-
öåíòðà èì. Â.Ï. Ãëóøêî (ðóêîâîäèòåëü - äîê-
òîð õèìè÷åñêèõ íàóê Â.Ñ. Èîðèø) ñîâìåñò-
íî ñ ñîòðóäíèêàìè õèìè÷åñêîãî ôàêóëüòåòà 
ÌÃÓ çàêîí÷åíà ïîäãîòîâêà ýëåêòðîííîãî 
ÈÍÒÅÐÍÅÒ-èçäàíèÿ ïÿòîãî òîìà ñïðàâî÷íèêà 
«Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà èíäèâèäóàëü-
íûõ âåùåñòâ», êîòîðûé âêëþ÷àåò ñâûøå 200 
ñîåäèíåíèé Zn, Cu, Fe, Co è Ni è ïîäãîòîâëåíû 
äâå ãëàâû øåñòîãî òîìà, âêëþ÷àþùåé áîëåå 
100 ñîåäèíåíèé Mn è Cr (http://www.chem.msu.
su/rus/tsiv/).

II. ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИЙ ЦЕНТР: 
БАЗЫ ДАННЫХ 
ПО СВОЙСТВАМ ВЕЩЕСТВ 
И МАТЕРИАЛОВ

ЗАДАЧИ И НАПРАВЛЕНИЯ 

РАБОТЫ ЦЕНТРА

Ê íà÷àëó 70-õ ãîäîâ ïðîøëîãî âåêà 
ðåçêî âîçðîñ îáúåì èññëåäîâàíèé òåïëîôè-
çè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ, ÷òî 
îïðåäåëÿëîñü èíòåíñèâíûì ðàçâèòèåì àòîìíîé 
è ðàêåòíîé òåõíèêè, ïåðåäîâûõ íàïðàâëåíèé 
ýíåðãåòèêè è ò.ä. Ñóùåñòâåííîå óâåëè÷åíèå 
êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ è èññëåäóåìûõ âå-
ùåñòâ, ðàñøèðåíèå äèàïàçîíà ðàáî÷èõ ïà-
ðàìåòðîâ, ïîñòîÿííûé ñïðîñ íà äîñòîâåðíûå 
÷èñëåííûå äàííûå ïî ñâîéñòâàì - âûäâèíóëè 
â ÷èñëå ïðèîðèòåòíûõ çàäà÷ èíôîðìàöèîííîå 
îáåñïå÷åíèå íàóêè è ïðîìûøëåííîñòè äàííû-
ìè ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì. Äëÿ ðåøå-
íèÿ âîçíèêøèõ ïðîáëåì â 1973 ã. â Èíñòèòóòå 
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âûñîêèõ òåìïåðàòóð ÀÍ áûë ñîçäàí Íàó÷íî-
èíôîðìàöèîííûé öåíòð ïî òåïëîôèçè÷åñêèì 
ñâîéñòâàì ÷èñòûõ âåùåñòâ (Òåïëîôèçè÷åñêèé 
Öåíòð, ÒÔÖ). Ðåøåíèå î ñîçäàíèè ÒÔÖ áûëî 
ïðèíÿòî ïðåçèäèóìîì ÀÍ ïðè ïîääåðæêå íà-
öèîíàëüíîãî êîìèòåòà ïî ÷èñëåííûì äàííûì 
(CODATA). C àïðåëÿ 1974 ã. ÒÔÖ ïðèîáðå-
òàåò ñòàòóñ îáùåãîñóäàðñòâåííîãî íàó÷íî-
èíôîðìàöèîííîãî öåíòðà ïî äàííîé òåìàòèêå. 

Ïåðåä Òåïëîôèçè÷åñêèì Öåíòðîì (ÒÔÖ) 
áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäóþùèå çàäà÷è: 

• ñîçäàíèå êîìïüþòåðíûõ ñèñòåì õðàíå-
íèÿ è îáðàáîòêè òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ
• îáðàáîòêà è àíàëèç íîâûõ äàííûõ ïî 
òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì
• îöåíêà è ïðîãíîçèðîâàíèå äàííûõ 
ðàñ÷åòíî-òåîðåòè÷åñêèìè ìåòîäàìè
• èíôîðìàöèîííîå îáñëóæèâàíèå îð-

ãàíèçàöèé è ïðåäïðèÿòèé äàííûìè ïî òå-
ïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ è ìà-
òåðèàëîâ è èçäàíèå èíôîðìàöèîííûõ ìà-
òåðèàëîâ.
Íàó÷íûì ðóêîâîäèòåëåì Öåíòðà áûë 

÷ëåí-êîðð. ÐÀÍ Э.Э. Шпильрайн, êîòîðîìó 
è ïðèíàäëåæàëà èäåÿ åãî ñîçäàíèÿ â ñòðóêòóðå 
ÈÂÒÀÍ. Ïåðâûì çàâåäóþùèì ÒÔÖ áûë 
ä.ò.í. Ê.À. ßêèìîâè÷. Â ïîñëåäóþùèå ãîäû Öåí-
òðîì ðóêîâîäèëè ê.õ.í. Â.Ô. Áàéáóç (ñ 1984 ïî 
2001), ê.ô.-ì.í. Â.Þ. Çèöåðìàí (ñ 2001 ïî 2007), 
ä.ô.-ì.í. Ã.À. Êîáçåâ (ñ 2007 ïî íàñò. âðåìÿ). 

Ñïåöèôèêà ðàáîòû Öåíòðà - ñî÷åòàíèå 
ðàáîò ïî êîìïèëÿöèè äàííûõ è ñîçäàíèþ îá-
øèðíûõ ôîíäîâ ñ ðàñ÷åòíî-àíàëèòè÷åñêîé 
äåÿòåëüíîñòüþ, ïîçâîëÿþùåé îöåíèòü ñâîé-
ñòâà íåèçó÷åííûõ âåùåñòâ è ñèñòåì ñëîæíîãî 
ñîñòàâà. Ïðè ñîçäàíèè ÒÔÖ áûëè ñôîðìè-

Э.Э. Шпильрайн 

Научный руководитель ТФЦ 

член-корр. РАН

Якимович Константин Аркадьевич

д.т.н. - заведующий ТФЦ 

с 1973 по 1984 годы

Байбуз Виктор Феодосеевич

к.х.н. - заведующий ТФЦ 

с 1984 по 2001 годы.

Зицерман Владимир Юрьевич

к.ф.м.н. - заведующий ТФЦ 

с 2001 по 2007 годы
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ðîâàíû äâå íàó÷íûå ãðóïïû. Ïåðâàÿ èç íèõ 
(ðóê. ê.ò.í. Ì.Ñ. Òðàõòåíãåðö) çàíèìàëàñü ðàç-
ðàáîòêîé è ïîääåðæêîé êîìïüþòåðíûõ ñèñòåì 
õðàíåíèÿ äàííûõ, âòîðàÿ (ðóê. ä.ò.í. Ë.Ð. Ôî-
êèí) - àíàëèçîì è ïîäãîòîâêîé ñïðàâî÷íûõ 
äàííûõ. Òåîðåòè÷åñêèå è ðàñ÷åòíûå èññëåäî-
âàíèÿ âûïîëíÿëèñü êàê ïî îòäåëüíûì çàêàçàì, 
òàê è â ðàìêàõ ðàçëè÷íûõ ïðîåêòîâ. Çà ãîäû 
ñâîåãî ñóùåñòâîâàíèÿ ñïåöèàëèñòàìè Öåíòðà 
áûëè âûïîëíåíû èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ ùå-
ëî÷íûõ ìåòàëëîâ è èõ ñîåäèíåíèé, ðàçëè÷íûõ, 
ïðåèìóùåñòâåííî òóãîïëàâêèõ, êîíñòðóêöè-
îííûõ ìàòåðèàëîâ, íåêîòîðûõ ñïåöèàëüíûõ 
ðàáî÷èõ òåë. Âûïîëíåíû ìíîãî÷èñëåííûå äî-
ãîâîðíûå ðàáîòû ïî ñâîéñòâàì ðåàãèðóþùèõ 
ñèñòåì: ïëàçìû, ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ, àññîöèè-
ðîâàííûõ ñîåäèíåíèé. 

Ñ 1997 - 1998 ãã. ÒÔÖ ïåðåøåë íà 
àêòèâíîå èñïîëüçîâàíèå ýëåêòðîííûõ äî-
êóìåíòîâ è ñåòåâûõ òåõíîëîãèé. Ðàáîòà ñ 
ýëåêòðîííûìè äîêóìåíòàìè ïîçâîëèëà êîì-
ïåíñèðîâàòü ñîêðàùåíèå ðåñóðñîâ, âûäå-
ëÿåìûõ ðàíåå äëÿ ñëîæíîé òåõíîëîãèè îá-
ðàáîòêè íîâûõ ïîñòóïëåíèé. Èñïîëüçîâàíèå 
новых информационных технологий 

è èõ àäàïòàöèÿ ê çàäà÷àì òåïëîôèçèêè è 
ýíåðãåòèêè ñòàíîâèòñÿ îäíèì èç îñíîâíûõ 
íàïðàâëåíèé äåÿòåëüíîñòè ÒÔÖ.

Ïðèìåíèòåëüíî ê çàäà÷àì ñáîðà áèáëèî-
ãðàôè÷åñêèõ äàííûõ òåìàòèêà ðàáîò Öåíòðà 
áûëà îãðàíè÷åíà ðÿäîì êðèòåðèåâ: ÷èñòûå 

(îäíîêîìïîíåíòíûå) âåùåñòâà; ïðåèìóùå-
ñòâåííûé âûáîð íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ, 
âêëþ÷àÿ íåñòåõèîìåòðè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ; 
ñóæåíèå êðóãà îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé âå-
ùåñòâàìè, ñîäåðæàùèìè ãðóïïû íå áîëåå, 
÷åì èç äâóõ àòîìîâ óãëåðîäà, ïðîñòåéøèìè 
óãëåâîäîðîäàìè, ôðåîíàìè è ðÿäîì äðóãèõ 
êàòåãîðèé, ðåãëàìåíòèðîâàííûõ â äîêóìåíòå 
[1]; íåçàâèñèìîñòü ñâîéñòâ îò ñïîñîáà ïîëó-
÷åíèÿ è ìåòîäà îáðàáîòêè. Òåì ñàìûì, óêà-
çàííûå ãðàíèöû èñêëþ÷àëè âñå âèäû ðàñ-
òâîðîâ, ñìåñåé, ìàòåðèàëîâ, áîëüøèíñòâî 
îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ è ò.ï. Îäíàêî, ïî-
äîáíûå îãðàíè÷åíèÿ íàêëàäûâàëèñü òîëü-
êî íà áèáëèîãðàôè÷åñêèé ôîíä, ó÷èòûâàÿ 
îáúåêòèâíóþ íåîáõîäèìîñòü ñóçèòü ïîòîê 
èñõîäíûõ äàííûõ, ïîäëåæàùèõ îáðàáîòêå 
è ââîäó â êîìïüþòåð. Âûáîð îáúåêòîâ äëÿ 
àíàëèòè÷åñêîé äåÿòåëüíîñòè îïðåäåëÿëñÿ 
èíûìè êðèòåðèÿìè - àêòóàëüíîñòüþ íàó÷íîé 
çàäà÷è, íàëè÷èåì çàïðîñîâ è ò.ï. Ïîýòîìó 
â ÷èñëå èçó÷àåìûõ âåùåñòâ, äàííûå ïî êî-
òîðûì íà ðàçíûõ ýòàïàõ ïóáëèêîâàëèñü èëè 
ïåðåäàâàëèñü äëÿ ïðàêòè÷åñêîãî èñïîëüçî-
âàíèÿ, ðàññìàòðèâàëèñü ðàñòâîðû, ïëàçìà, 
ïðîäóêòû ñãîðàíèÿ, êîíñòðóêöèîííûå ìàòå-
ðèàëû è ïðî÷èå îáúåêòû. Íà ïîñëåäóþùèõ 
ýòàïàõ áûëè ðàçðàáîòàíû êîìïüþòåðíûå 
òåõíîëîãèè, ïîçâîëÿþùèå ðàáîòàòü èìåííî 
ñ ìàòåðèàëàìè, òî åñòü îáúåêòàìè, ñâîé-
ñòâà êîòîðûõ çàâèñÿò óæå îò ïðåäûñòîðèè 
è âíåøíèõ âîçäåéñòâèé (ïëåíêè, êëàñòåðû, 
íàíîñòðóêòóðû è ò.ï.). 

Ñîîòâåòñòâóÿ ñâîåìó íàçâàíèþ, ÒÔÖ 
ñîáèðàåò è îöåíèâàåò äàííûå ïî øèðîêî-
ìó êîìïëåêñó òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, 
à òàêæå ïî àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûì õàðàê-
òåðèñòèêàì, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ â òå-
ïëîôèçèêå, íàïðèìåð, äàííûì ïî ìåæ-
ìîëåêóëÿðíîìó ïîòåíöèàëó, ïàðàìåòðàì 
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè è ò.ï. Äåòàëü-
íûé òåçàóðóñ ñâîéñòâ è ïîíÿòèé î÷åð÷åí 
â äîêóìåíòàõ, ðàçðàáîòàííûõ â íà÷àëüíûé 
ïåðèîä ðàáîòû [1, 2]. Äàëåå ìû ïîñëåäî-
âàòåëüíî ðàññìîòðèì îòäåëüíûå ñòîðîíû 
â äåÿòåëüíîñòè Öåíòðà.Кобзев Георгий Анатольевич, 

д.ф.-м.н., проф. - заведующий ТФЦ 

с 2007 года по настоящее время
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БАЗЫ ДАННЫХ 

И ИНФОРМАЦИОННЫЕ 

ТЕХНОЛОГИИ 

Ñ ïåðâûõ äíåé ñóùåñòâîâàíèÿ Öåíòðà 
îñíîâíûì íàïðàâëåíèåì ðàáîòû ñòàëà êîì-
ïüþòåðèçàöèÿ ôîíäîâ ïåðâè÷íûõ (ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ èëè ðàññ÷èòàííûõ èç ïåðâûõ ïðèí-
öèïîâ) è ñïðàâî÷íûõ äàííûõ, îáåñïå÷èâàþùàÿ 
çàäà÷è èõ ïîèñêà, îáðàáîòêè è ðàñïðîñòðàíå-
íèÿ. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíû ýëåêòðîííûå ðåñóðñû 
è òåõíîëîãèè, ðàçðàáîòàííûå è ïîääåðæèâàå-
ìûå Öåíòðîì. 

Ðàçâèòèå òåõíîëîãèé øëî ïàðàëëåëüíî ñî 
ñìåíîé ÝÂÌ, âíåäðÿåìûõ â ñòðàíå. Ïåðâîíà-
÷àëüíûé âàðèàíò îáðàáîòêè èíôîðìàöèè ñ ïî-
ìîùüþ ÝÂÌ áàçèðîâàëñÿ íà òðåõàäðåñíîé 
ìàøèíå ÁÝÑÌ-4, à â êà÷åñòâå ïðîãðàììíîãî 
îáåñïå÷åíèÿ èñïîëüçîâàëàñü ñèñòåìà ÀÑÈÎÐ,
â äàëüíåéøåì ïåðåâåäåííàÿ íà ìàøèíó 
ÁÝÑÌ-6. Ñìåíà ïàðêà âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè 
íà ÝÂÌ ñåðèè ÅÑ âûíóäèëà ìîäåðíèçèðîâàòü 
ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ÁÄ ïðè ñîõðàíåíèè 
íàêîïëåííûõ äàííûõ (îêîëî 60 òûñÿ÷ çàïèñåé). 
Ê ýòîìó âðåìåíè â ìèðå áûëî ñîçäàíî íåñêîëü-
êî ÑÓÁÄ (ñèñòåì óïðàâëåíèÿ ÁÄ), èç êîòîðûõ 
íàèáîëåå ïîäõîäÿùåé áûëà ïðèçíàíà ñèñòåìà 
CDS/ISIS, ðàçðàáîòàííàÿ ÞÍÅÑÊÎ äëÿ õðàíå-
íèÿ áèáëèîãðàôè÷åñêîé è äîêóìåíòàëüíîé èí-
ôîðìàöèè. Â äàëüíåéøåì ÞÍÅÑÊÎ ïîäãîòî-

âèë âåðñèþ ISIS äëÿ ïåðñîíàëüíîãî êîìïüþòå-
ðà, ÷òî è ïîçâîëèëî îôîðìèòü îêîí÷àòåëüíóþ 
âåðñèþ ÁÄ, ïîëó÷èâøóþ íàçâàíèå ÒÅÐÌÀËÜ, 
êîòîðàÿ ïî ñåé äåíü ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé è íàè-
áîëåå ìàñøòàáíîé èç ÁÄ Öåíòðà. Âñå ðàáîòû 
ïî ìîäåðíèçàöèè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ, 
çàâåðøèâøèåñÿ ñîçäàíèåì ÁÄ ÒÅÐÌÀËÜ, 
ïðîâîäèëèñü Ì.Ñ. Òðàõòåíãåðöåì. 

Библиографическая БД ТЕРМАЛЬ 
ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ õðàíåíèÿ ñâåäåíèé î ïó-
áëèêàöèÿõ ïî òåïëîôèçè÷åñêèì è ñâÿçàííûìè 
ñ íèìè ìåõàíè÷åñêèìè, ýëåêòðè÷åñêèìè, îïòè-
÷åñêèìè ñâîéñòâàìè íåîðãàíè÷åñêèõ è ïðî-
ñòåéøèõ îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ. ÒÅÐÌÀËÜ 
ïîñòðîåíà íà îñíîâå ÑÓÁÄ ISIS; åå ïðåèìóùå-
ñòâà: ñâîáîäíîå ðàñïðîñòðàíåíèå; ìàëûå òðå-
áîâàíèÿ ê êîìïüþòåðíûì ðåñóðñàì; ýôôåê-
òèâíûé ìåõàíèçì óïðàâëåíèÿ çàïèñÿìè ïðîèç-
âîëüíîé äëèíû; èñïîëüçîâàíèå ïîäïîëåé äëÿ 
ýôôåêòèâíîãî êîäèðîâàíèÿ èíôîðìàöèè; èñ-
ïîëüçîâàíèå ôîðìàòà ISO-2709, ÿâëÿþùåãî-
ñÿ ìåæäóíàðîäíûì ñòàíäàðòîì îáìåíà äàííû-
ìè. Çàïèñè â ÁÄ ñîäåðæàò ðàçâåðíóòóþ  áèá-
ëèîãðàôè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ, ðåôåðàò è ýëå-
ìåíòû ôàêòîãðàôè÷åñêèõ äàííûõ (÷èñëåííûå 
êîíñòàíòû) äëÿ èíäèâèäóàëüíûõ ñîåäèíåíèé. 
Äëÿ ïîèñêà âåùåñòâ ðàçðàáîòàíà ñïåöèàëüíàÿ 
ñèñòåìà êîäèðîâàíèÿ, îòðàæàþùàÿ ýëåìåíò-
íûé ñîñòàâ è ñòðóêòóðó ñîåäèíåíèÿ. Ïåðå-
÷åíü ñâîéñòâ, èíäåêñèðóåìûõ â ÁÄ, âêëþ÷àåò, 

Рис. 1. Информационные ресурсы и технологии Центра



54

Т Е П Л О Ф И З И Ч Е С К И Е  С В О Й С Т В А  В Е Щ Е С Т В

ïðåæäå âñåãî, òåðìîäèíàìè÷åñêèå è òðàíñ-
ïîðòíûå ñâîéñòâà âåùåñòâ, ìåõàíè÷åñêèå, 
îïòè÷åñêèå è ýëåêòðè÷åñêèå ñâîéñòâà, à òàêæå 
ìèêðîñêîïè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñòðîåíèÿ 
è âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë, èñïîëüçóåìûå 
ïðè ðàñ÷åòàõ òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Ñïå-
öèàëüíî äëÿ ñèñòåìû ÒÅÐÌÀËÜ ðàçðàáîòàí 
òåçàóðóñ, âêëþ÷àþùèé îêîëî 270 ïîíÿòèé, 
õàðàêòåðèçóþùèõ ñâîéñòâà è ñîñòîÿíèÿ âå-
ùåñòâ. Îí èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èíäåêñèðîâàíèÿ 
è ñîñòàâëåíèÿ ñïåöèàëèçèðîâàííûõ ðåôåðàòîâ 
îòîáðàííûõ ðàáîò èç îêîëî 500 ïåðèîäè÷åñêèõ 
è ïðîäîëæàþùèõñÿ èçäàíèé, à òàêæå ñáîð-
íèêîâ íàó÷íûõ ðàáîò, òðóäîâ êîíôåðåíöèé, 
ìîíîãðàôèé, îò÷åòîâ è ò.ä. Ñèñòåìà êîäèðî-
âàíèÿ è òåçàóðóñ, ñîñòàâëÿþùèå îñíîâó ëèíã-
âèñòè÷åñêîãî îáåñïå÷åíèÿ ÒÅÐÌÀËÜ, áûëè 
ðàçðàáîòàíû â ïåðâûå ãîäû ñóùåñòâîâàíèÿ 
Öåíòðà (Ñ.Ë. Êðàåâñêèé , Â.Ã. Øâàëüá) [1, 2]. 
Ýêñïåðòíàÿ ãðóïïà, â ñîñòàâ êîòîðîé âõîäèëè 
Ñ.Ñ. Áîãäàíîâà, Â.Ì. Ãåôòåð, Å.À. Ãîðãîðà-
êè, Â.Ð. Ëåáåäåâà, Ò.È. Ïåëåöêàÿ, Â.Ã. Øâàëüá 
(ðóêîâîäèòåëü ãðóïïû), ñèñòåìàòè÷åñêè èçó÷à-
ëà íîâûå îòå÷åñòâåííûå è çàðóáåæíûå èçäà-
íèÿ, ïîñòóïàþùèå â ôîíäû ÃÏÍÒÁ è ÂÈÍÈÒÈ. 
Åå çàäà÷åé áûëî âûäåëèòü ïóáëèêàöèè ñ äàí-
íûìè ïî ñâîéñòâàì, êîòîðûå ñîîòâåòñòâîâàëè 
òåìàòèêå Öåíòðà, è ïîäãîòîâèòü äëÿ ââîäà â ÁÄ 
ðåôåðàò ñ çàêîäèðîâàííûìè äàííûìè, îïðåäå-
ëÿþùèìè êëàññû âåùåñòâ è ñâîéñòâ. Èíæåíåð-
íàÿ ãðóïïà (Å.Í. Êîìèññàðîâà, Å.Â. Òèìîôååâà) 
çàíèìàëàñü ââîäîì ðåôåðàòîâ, ÷òî íà ìàøèíàõ 
ñòàðîãî îáðàçöà (ÅÑ, ÁÝÑÌ-6) ïðåäñòàâëÿëî 
ñîáîé äîñòàòî÷íî òðóäîåìêóþ îïåðàöèþ. 

Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè â ôîíäàõ ÒÅÐÌÀËÜ
ñîäåðæèòñÿ îêîëî 80 òûñÿ÷ äîêóìåíòîâ, îò-
ðàæàþùèõ ïóáëèêàöèè â îòå÷åñòâåííîé ëèòå-
ðàòóðå ñ 1968 è èíîñòðàííîé - ñ 1973 ãîäà. 
Ïîèñêîâûå âîçìîæíîñòè ÁÄ, ïîìèìî òðà-
äèöèîííîãî ïîèñêà ïî áèáëèîãðàôè÷åñêèì 
ïðèçíàêàì, ïîçâîëÿþò îòáèðàòü äîêóìåíòû 
ïî ôîðìóëå èëè êëàññó ñîåäèíåíèÿ, ïî òèïó 
ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ, èíòåðâàëó ïàðàìåòðîâ, 
ôàçå è ò.ï. 

Ðàçâèòèå Èíòåðíåò ïîçâîëèëî ñóùå-
ñòâåííî èçìåíèòü òåõíîëîãèþ [3]. Ïîñëåäíÿÿ 
âåðñèÿ ÁÄ çàïîëíÿåòñÿ ñ ïðåèìóùåñòâåííûì 
èñïîëüçîâàíèåì ýëåêòðîííûõ äîêóìåíòîâ: 

HTML - äîêóìåíòîâ, îòðàæàþùèõ ñîäåðæàíèå 
âûïóñêàåìûõ æóðíàëîâ, çàïèñåé èç ýëåêòðîí-
íûõ ÐÆ ÂÈÍÈÒÈ è æóðíàëüíûõ ñòàòåé â PDF-
ôîðìàòå. Íîâàÿ òåõíîëîãèÿ ïîçâîëÿåò âåñòè 
ìîíèòîðèíã øèðîêîãî êðóãà èñòî÷íèêîâ ïðè 
ìèíèìàëüíûõ çàòðàòàõ âðåìåíè è òðóäîâûõ 
ðåñóðñîâ. Èç ýëåêòðîííîãî äîêóìåíòà èçâëå-
êàþòñÿ áèáëèîãðàôè÷åñêèå ñâåäåíèÿ, à òàêæå 
äàííûå ïî âåùåñòâàì è ñâîéñòâàì. Ðàáîòà ýêñ-
ïåðòîâ ñâîäèòñÿ ê èíäåêñèðîâàíèþ äîêóìåíòà 
è ïðåîáðàçîâàíèþ åãî â ôîðìàò ÁÄ. 

Информационно-аналитическая сис-

тема ЭПИДИФ ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ àíàëèçà 
è ðàñ÷åòîâ òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ÷èñòûõ ãà-
çîâ è ãàçîâûõ ñìåñåé â ðàìêàõ ìîëåêóëÿðíî-
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè. Ðàçðàáîòàíà â 90-å ãîäû 
Ë.Ð. Ôîêèíûì, Â.Í. Ïîïîâûì è À.Í. Êàëàøíè-
êîâûì. Âêëþ÷àåò: âíóòðåííþþ áèáëèîãðàôè-
÷åñêóþ ÁÄ îáúåìîì îêîëî 2000 äîêóìåíòîâ; 
áëîê ñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêè îïûòíûõ äàí-
íûõ î òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâàõ ãàçîâ è ñìå-
ñåé íà îñíîâå ñîîòíîøåíèé ìîëåêóëÿðíî-
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè è òðåõïàðàìåòðè÷åñêèõ 
ïîòåíöèàëîâ Ëåííàðäà-Äæîíñà m-6 ñ âàðüè-
ðóåìîé æåñòêîñòüþ îòòàëêèâàòåëüíîé âåòâè; 
âû÷èñëèòåëüíûé ìîäóëü ðàñ÷åòà òðàíñïîðòíûõ 
ñâîéñòâ, à òàêæå ýêñïåðòíî-ñòàòèñòè÷åñêîé 
îöåíêè äîâåðèòåëüíûõ ïîãðåøíîñòåé ñïðà-
âî÷íûõ äàííûõ. Ñî÷åòàíèå ïðîöåäóð, ïðå-
âðàùàþùèõ íàáîð ðàçðîçíåííûõ ôàêòîâ 
(îïûòíûå äàííûå, âûáîð ìîäåëåé, àïðèîðíûå 
îöåíêè ïàðàìåòðîâ è ïîãðåøíîñòåé) â ñèñòåìó 
ñïðàâî÷íûõ äàííûõ, âêëþ÷àþùèõ ýêñïåðòíî-
ñòàòèñòè÷åñêèå îöåíêè èõ äîâåðèòåëüíûõ ïî-
ãðåøíîñòåé, ïîçâîëÿþò ðàññìàòðèâàòü áàçó 
äàííûõ ÝÏÈÄÈÔ â êà÷åñòâå áàçû çíàíèé. 

Электронный справочник по свой-

ствам веществ для теплоэнергетики [4]. 
Ñîäåðæèò âåñü êîìïëåêñ òåïëîôèçè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ è â äîñòàòî÷íî øèðîêîì äèàïàçîíå 
ïàðàìåòðîâ, íî äëÿ îãðàíè÷åííîãî êðóãà ñîå-
äèíåíèé: òåõíè÷åñêè âàæíûõ ãàçîâ. Ðàçðàáîòàí 
â ðàìêàõ ÔÖÏ «Ãîñóäàðñòâåííàÿ ïîääåðæêà 
èíòåãðàöèè âûñøåãî îáðàçîâàíèÿ è ôóíäà-
ìåíòàëüíîé íàóêè íà 1997 - 2000  ãîäû». 

Ñïðàâî÷íèê ñîäåðæèò òàáëè÷íûå äàííûå 
ïî ãðóïïå òåõíè÷åñêè âàæíûõ âåùåñòâ âìå-
ñòå ñ òåêñòàìè, ïîÿñíÿþùèìè âûáîð è äî-



55

ñòîâåðíîñòü ñïðàâî÷íûõ äàííûõ. Âêëþ÷å-
íû âîäà è âîäÿíîé ïàð, ùåëî÷íûå ìåòàëëû 
è ðòóòü, ôðåîíû, âîçäóõ è åãî êîìïîíåíòû 
(àçîò è êèñëîðîä), äâóîêèñü óãëåðîäà. Íàðÿäó 
ñ ãëàâàìè ïî ñâîéñòâàì êîíêðåòíûõ âåùåñòâ, 
ñïðàâî÷íèê ñîäåðæèò äâå ìåòîäè÷åñêèå ãëàâû: 
«Òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà âåùåñòâ: ïðåä-
ñòàâëåíèå äàííûõ, ìåòîäû îöåíêè, ñïðàâî÷íàÿ 
ëèòåðàòóðà è áàçû äàííûõ» è «Ýíåðãåòè÷å-
ñêîå òîïëèâî è ïðoäóêòû ñãîðàíèÿ». Òåêñòû 
ãëàâ è òàáëè÷íûé ìàòåðèàë ïîäãîòîâëåíû âå-
äóùèìè ñïåöèàëèñòàìè ÈÂÒ ÐÀÍ è ÌÝÈ. Ïðå-
èìóùåñòâà ÝÑ â ñðàâíåíèè ñ òðàäèöèîííûì: 
íàëè÷èå âû÷èñëèòåëüíûõ ìîäóëåé; âêëþ÷åíèå 
HTML-äîêóìåíòîâ è ýëåêòðîííûõ òàáëèö; îò-
ñóòñòâèå îãðàíè÷åíèé íà îáúåì ìàòåðèàëà ïðè 
âîçìîæíîñòè ïîñòîÿííîãî îáíîâëåíèÿ. Ôîð-
ìàò PDF îáåñïå÷èâàåò ïðèâû÷íûé âèä êíèæ-
íîé ñòðàíèöû ïðè îäíîâðåìåííîé ïîääåðæêå 
ãèïåðòåêñòîâîé ñòðóêòóðû ñ ïîäêëþ÷åíèåì 
èñïîëíÿåìûõ exe-ôàéëîâ, ýëåêòðîííûõ òà-
áëèö è HTML-äîêóìåíòîâ. Òåêóùàÿ âåðñèÿ 
ñïðàâî÷íèêà äîñòóïíà äëÿ ñêà÷èâàíèÿ ñ Ïîð-
òàëà www.thermophysics.ru 

Новые информационные технологии 
ïîçâîëÿþò ðåçêî ðàñøèðèòü âîçìîæíîñòè òðà-
äèöèîííûõ ÁÄ, èíòåãðèðóÿ ñðåäñòâà õðàíåíèÿ 
è ðàñïðîñòðàíåíèÿ áèáëèîãðàôè÷åñêèõ è ÷èñ-
ëåííûõ äàííûõ ñ âû÷èñëèòåëüíûìè ìîäóëÿìè, 
è îáåñïå÷èâàþò ðàáîòó ñ îáúåêòàìè ñëîæíîé 
ïðèðîäû (êëàñòåðû, íàíîñòðóêòóðû, êîíñòðóê-
öèîííûå è ôóíêöèîíàëüíûå ìàòåðèàëû).

Информационный триптих теплофи-

зических свойств... [ïðîåêò ÐÔÔÈ N02-07-
90138, ñì. òàáë. 1] îáåñïå÷èâàåò èíòåãðàöèþ 
ðàíåå ðàçðàáîòàííûõ ïðîäóêòîâ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì WEB-òåõíîëîãèé. Ðàçðàáîòàííàÿ ñè-
ñòåìà ðàçìåùåíà íà âïåðâûå ñîçäàííîì òå-
ïëîôèçè÷åñêîì ïîðòàëå THERMOPHYSICS.RU. 
Â êà÷åñòâå àâòîíîìíûõ ïðîäóêòîâ âêëþ÷àåò 
îïèñàííûå âûøå ÝÏÈÄÈÔ, ÝÑ, à òàêæå ðàíåå 
ñîçäàííûé â ïå÷àòíîì âèäå «Ïóòåâîäèòåëü ïî 
òåïëîôèçè÷åñêèì ðåñóðñàì ÈÍÒÅÐÍÅÒ» [5], 
àíàëîã áèáëèîãðàôè÷åñêîé ÁÄ. 

Èíòåãðàöèÿ ñèñòåìû îáåñïå÷åíà: ðàçìå-
ùåíèåì òðåõ îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ (ÝÏÈÄÈÔ, 
ÝÑ è Ïóòåâîäèòåëü) íà òåìàòè÷åñêîì Ïîðòàëå; 
ñîïðÿæåíèåì îñíîâíûõ çâåíüåâ â ïîñòàâêå 

èíôîðìàöèè (áèáëèîãðàôè÷åñêèõ ÁÄ; ÝÑ êàê 
ñðåäñòâà õðàíåíèÿ ôàêòîãðàôè÷åñêèõ äàííûõ; 
áàçû çíàíèé ÝÏÈÄÈÔ); îáúåäèíåíèåì íå-
îäíîðîäíûõ ðåñóðñîâ (PDF, HTML, XLS è äð. 
ôàéëîâ), èñïîëíÿåìûõ ïðîãðàìì è ÁÄ; îáùåé 
WEB-òåõíîëîãèåé ïðîåêòèðîâàíèÿ è ïîääåðæ-
êè ñåòåâûõ èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì. Ïðè ïîä-
äåðæêå MySQL ðàçìåùåíû íà ñàéòå òàêæå òðè 
òåìàòè÷åñêè îðèåíòèðîâàííûå ÁÄ: ôàêòîãðà-
ôè÷åñêàÿ ÁÄ ñ ïàðàìåòðàìè ìåæìîëåêóëÿðíûõ 
ïîòåíöèàëîâ; áèáëèîãðàôè÷åñêàÿ ÁÄ ïî èñ-
òî÷íèêàì äàííûõ; áèáëèîãðàôè÷åñêàÿ ÁÄ Ïó-
òåâîäèòåëÿ ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ðåñóðñàì ñåòè. 
Ñîçäàííàÿ ñèñòåìà âêëþ÷àåò âû÷èñëèòåëüíûå 
ìîäóëè, çàïóñêàåìûå ïî çàïðîñó ïîëüçîâà-
òåëÿ - ïðîãðàììû ðàñ÷åòà òåïëîôèçè÷åñêèõ 
ñâîéñòâ, âõîäÿùèå â ñîñòàâ ÝÑ è ïðîãðàììó 
ðàñ÷åòà òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ è èõ ïîãðåø-
íîñòåé äëÿ ãàçîâûõ ñìåñåé, ñîñòàâëÿþùóþ 
îñíîâó ñèñòåìû ÝÏÈÄÈÔ. Ñèñòåìà Òðèïòèõ 
îïèñàíà íà ñàéòå ÒÔÖ www.thermophysics.ru/
triptych/ 

Принципы и технологии построения 

теплофизических баз данных... [ïðîåêò 
ÐÔÔÈ N05-08-18231, ñì. òàáë. 2]. Ðàçðàáî-
òàíû ìåòîäû ïîñòðîåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ áàç 
äàííûõ (ÁÄ) øèðîêîãî ïðîôèëÿ, ñïîñîáíûõ 
ê íàñòðîéêå íà ïðîèçâîëüíóþ ïðåäìåòíóþ îá-
ëàñòü ñ õàðàêòåðíîé äëÿ íåå ñïåöèôèêîé âå-
ùåñòâ è/èëè àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. 
Òðåáîâàíèÿ ãèáêîé ïîäñòðîéêè ÁÄ ê ïðåä-
ìåòíîé îáëàñòè îáóñëîâëåíû: ìíîãîîáðàçèåì 
âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ, äëÿ êîòîðûõ ñîçäàþòñÿ 
ñïðàâî÷íûå äàííûå; íàêîïëåíèåì äàííûõ äëÿ 
òàêèõ îáúåêòîâ êàê êëàñòåðû, íàíîñòðóêòóðû, 
ôóëëåðåíû; ïðîÿâëåíèåì â ñâîéñòâàõ âåùå-
ñòâà âëèÿíèÿ ñðåäû, ãåîìåòðèè, «ïðåäûñòî-
ðèè» îáðàçöà, íåðàâíîâåñíîñòè ïðîöåññà. 

Íîâàÿ òåõíîëîãèÿ ïðåîäîëåâàåò îãðàíè-
÷åíèÿ, ïðèñóùèå òðàäèöèîííîé îðãàíèçàöèè 
òåïëîôèçè÷åñêèõ ÁÄ: æåñòêàÿ îðèåíòàöèÿ íà 
îïðåäåëåííûé êëàññ âåùåñòâ; ïðîñòîòà è îä-
íîçíà÷íîñòü èõ èäåíòèôèêàöèè (ïî õèìè÷åñêîé 
ôîðìóëå èëè íàèìåíîâàíèþ); ñòðîãî îïðåäå-
ëåííûé ïåðå÷åíü ñâîéñòâ; ôèêñèðîâàííàÿ 
ëîãè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà çàïèñè (êàê ïðàâèëî, 
òàáëèöà ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé çàðàíåå ïðåäïè-
ñàííîé ôîðìû). Ñôîðìóëèðîâàíû ïðèíöèïû 
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ïîñòðîåíèÿ ÁÄ øèðîêîãî ïðîôèëÿ: ó÷åò ïîë-
íîòû ôàêòîðîâ ïðè èäåíòèôèêàöèè âåùåñòâà; 
âîçìîæíîñòü âàðèàöèè ëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû 
äàííûõ; õðàíåíèå äàííûõ ðàçëè÷íîãî ôîð-
ìàòà (÷èñëåííûå, òåêñòîâûå, ãðàôè÷åñêèå) 
è ãåíåçèñà (ýêñïåðèìåíòàëüíûå, êðèòè÷åñêè 
îöåíåííûå, ðàñ÷åòíûå). Ðàçðàáîòàíà òèïîâàÿ 
ñòðóêòóðà äàííûõ, îáëàäàþùàÿ äîñòàòî÷íîé 
îáùíîñòüþ äëÿ õðàíåíèÿ ÷èñëåííûõ äàííûõ 
î ñâîéñòâàõ øèðîêîãî êðóãà âåùåñòâ, ìàòå-
ðèàëîâ è/èëè àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóê-
òóð. Íîâàÿ òåõíîëîãèÿ ïîçâîëÿåò ýêñïåðòó, 
îòâåòñòâåííîìó çà ïðîåêòèðîâàíèå è íàïîë-
íåíèå ÁÄ, ôîðìèðîâàòü ëîãè÷åñêóþ ñòðóê-
òóðó äàííûõ äëÿ øèðîêîãî êðóãà îáúåêòîâ 
ñ âîçìîæíîñòüþ íàñòðîéêè íà ïðîèçâîëüíóþ 
ïðåäìåòíóþ îáëàñòü. Êîìïüþòåðíàÿ òåõíî-
ëîãèÿ èñïîëüçóåò ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿå-
ìóþ îáúåêòíî-ðåëÿöèîííóþ ÁÄ PostgreSQL, 
íàøåäøóþ øèðîêîå ïðèìåíåíèå â ðÿäå 
íàó÷íî-òåõíè÷åñêèõ ïðîåêòîâ. Ïðîáëåìû 
èñïîëüçîâàíèÿ íîâîé òåõíîëîãèè îïèñàíû 
â ðàáîòàõ [6-7]. Íà åå îñíîâå ðàçðàáîòàíà ÁÄ 
ïî ñâîéñòâàì âîäîðîäïîãëîùàþùèõ ìàòå-
ðèàëîâ (www.thermophysics.ru/hydrdb) è íà-
÷àòà ðàçðàáîòêà èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû 

ïî íàíîñòðóêòóðàì â ðàìêàõ íîâîãî ïðîåêòà:
Теплофизические и физико-химические 

свойства наноуглерода. Создание фонда 

справочных данных по свойствам нано-

структур, методам получения и примене-

нию [ïðîåêò ÐÔÔÈ N10-08-00623, ñì. òàáë. 1].
Ñîäåðæàíèå ïðîåêòà, íà÷àòîãî â 2010 ãîäó, 

ñèñòåìàòèçàöèÿ ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî òåïëî-
ôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì óãëåðîäà, óãëåðîäíûõ 
ñòðóêòóð è ìàòåðèàëîâ. Èíòåðåñ ê óãëåðîäó 
êàê îáúåêòó èññëåäîâàíèé îáóñëîâëåí ìíîãî-
÷èñëåííûìè ïðèëîæåíèÿìè â ðàçíûõ ñôåðàõ, 
âêëþ÷àÿ ýíåðãåòèêó. Ìíîãîîáðàçèå ñâîéñòâ 
íàíîóãëåðîäà è ñâÿçàííàÿ ñ ýòèì èçìåí÷è-
âîñòü ñòðóêòóðû äàííûõ ïîñëóæèëà îñíîâà-
íèåì èñïîëüçîâàòü òåõíîëîãèþ, âêëþ÷àþùóþ 
ìåòîäû ïðîåêòèðîâàíèÿ ÁÄ øèðîêîãî ïðîôè-
ëÿ [ïðîåêò ÐÔÔÈ N05-08-18231, ñì. òàáë. 1]. 
Ïðåäïîëàãàåòñÿ îáúåäèíèòü â ðàìêàõ åäèíîé 
èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû ñîâîêóïíîñòü ÷èñ-
ëåííûõ äàííûõ äëÿ ìíîæåñòâà ðàçíîðîäíûõ 
îáúåêòîâ (ñòðóêòóð, ôàç, ìàòåðèàëîâ), îáðàçî-
âàííûõ íà îñíîâå óãëåðîäà. Ê ïåðå÷íþ èçó÷à-
åìûõ îáúåêòîâ îòíåñåíû êàê ìàêðîñêîïè÷åñêèå 
ôîðìû óãëåðîäà (àëìàç, ãðàôèò, óãëåðîäíûå 
ìàòåðèàëû è ò.ï.), òàê è àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûå 

Ãîäû 
âûïîëíåíèÿ

Íàçâàíèå ïðîåêòà Íîìåð ïðîåêòà

2002 - 2004 Èíôîðìàöèîííûé òðèïòèõ 
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ: 
ïóòåâîäèòåëü â Èíòåðíåòå, áàçà çíàíèé è 
ýëåêòðîííûé ñïðàâî÷íèê

Ãðàíò ÐÔÔÈ
 02-07-90138. 
Ðóê. Ã.À. Êîáçåâ, Ë.Ð. Ôîêèí

2005 - 2007 Ïðèíöèïû è òåõíîëîãèè ïîñòðîåíèÿ 
òåïëîôèçè÷åñêèõ áàç äàííûõ ñ ó÷åòîì 
ìíîãîîáðàçèÿ ôàêòîðîâ, îïðåäåëÿþùèõ 
ñâîéñòâà âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ

Ãðàíò ÐÔÔÈ 
05-08-18231.
Ðóê. Ã.À. Êîáçåâ.

2010 - 2012 Òåïëîôèçè÷åñêèå è ôèçèêî-õèìè÷åñêèå 
ñâîéñòâà íàíîóãëåðîäà. Ñîçäàíèå 
ôîíäà ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî ñâîéñòâàì 
íàíîñòðóêòóð, ìåòîäàì ïîëó÷åíèÿ è 
ïðèìåíåíèþ

Ãðàíò ÐÔÔÈ 
10-08-00623.
Ðóê. Ã.À. Êîáçåâ.

Òàáë. 1. Ïðîåêòû ÐÔÔÈ ïî ðàçâèòèþ íîâûõ òåõíîëîãèé õðàíåíèÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ
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ôîðìû è íàíîñòðóêòóðû. Ýôôåêòèâíîñòü íî-
âûõ ïðèíöèïîâ îðãàíèçàöèè ÁÄ îáóñëîâëåíà 
øèðî÷àéøèì ìíîãîîáðàçèåì àëëîòðîïíûõ 
ôîðì è íàíîñòðóêòóð íà áàçå óãëåðîäà, à òàê-
æå çàâèñèìîñòüþ íîìåíêëàòóðû ñâîéñòâ îò 
ðàçíîâèäíîñòè èçó÷àåìîãî íàíîìàòåðèàëà èëè 
íàíîñòðóêòóðû.

АНАЛИЗ И ОБОБЩЕНИЕ 

ИНФОРМАЦИИ, 

ПОДГОТОВКА СПРАВОЧНЫХ 

ДАННЫХ

Àíàëèòè÷åñêàÿ äåÿòåëüíîñòü â ðàáîòå 
Öåíòðà ñëåäîâàëà â ðóñëå ñëîæèâøåãîñÿ â Èí-
ñòèòóòå íàïðàâëåíèÿ èññëåäîâàíèé: îáîáùå-
íèå áîëüøèõ ìàññèâîâ ðàçíîðîäíûõ äàííûõ 
ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ. Êðóã 
ñîåäèíåíèé, âûáðàííûõ Öåíòðîì äëÿ ïîä-
ãîòîâêè ñïðàâî÷íûõ äàííûõ, åñòåñòâåííî áûë 
çàìåòíî óæå òîãî, êîòîðûé î÷åð÷åí ïðè çà-
ïîëíåíèè áèáëèîãðàôè÷åñêîé ÁÄ. Â îñíîâíîì, 
îí îïðåäåëÿëñÿ ïëàíîì íàó÷íûõ ðàáîò Èíñòè-
òóòà è çàïðîñàìè ïðîìûøëåííîñòè. Â ÷àñòíî-
ñòè, áîëüøîé îáúåì ñïðàâî÷íûõ äàííûõ áûë 
ïîëó÷åí äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ, ïðîäóêòîâ 
ñãîðàíèÿ, êîìïîíåíòîâ âîçäóõà, ãèäðèäà ëè-
òèÿ, ðåàêòîðíûõ ìàòåðèàëîâ è ðÿäà äðóãèõ 
ñèñòåì. Îñíîâíîé ïðîäóêò: íîðìàòèâíûå äî-
êóìåíòû, ñòàòüè â æóðíàëàõ, ìîíîãðàôèè è ò.ï. 
Çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü ðàáîò âûïîëíåíà â ðàìêàõ 
ïðîåêòîâ ÐÔÔÈ è Ìåæäóíàðîäíîãî íàó÷íî-
òåõíè÷åñêîãî Öåíòðà (òàáë. 2). 

Методика подготовки справочных 

данных. Ñëîæíîñòü çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ îáðà-
áîòêîé áîëüøèõ îáúåìîâ ïðåöèçèîííîé òåïëî-
ôèçè÷åñêîé èíôîðìàöèè, ïîòðåáîâàëà ðàçâè-
òèÿ íîâîé ìåòîäèêè, âêëþ÷àþùåé êàê îáùèå 
ðåêîìåíäàöèè, òàê è ïðîöåäóðû îïðåäåëåíèÿ 
ïàðàìåòðîâ è èõ ïîãðåøíîñòåé. 

Ìåòîäèêà àêêóìóëèðóåò ìèðîâîé îïûò 
ïîäãîòîâêè äàííûõ ïî ôóíäàìåíòàëüíûì 
êîíñòàíòàì è àòîìíûì âåñàì, à òàêæå îïûò 
ÒÅÐÌÎÖÅÍÒÐÀ èì. Â.Ï. Ãëóøêî, íàêî-
ïëåííûé ïðè ïîäãîòîâêå ôóíäàìåíòàëüíûõ 
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñïðàâî÷íèêîâ. Â òî æå 
âðåìÿ, ìîæíî âûäåëèòü ðÿä îñîáåííîñòåé, 

õàðàêòåðíûõ èìåííî äëÿ òåïëîôèçè÷åñêèõ 
äàííûõ: ïðåîáëàäàþò íå èçìåðåíèÿ â îòäåëü-
íûõ òî÷êàõ, à îïðåäåëåíèå ôóíêöèîíàëüíûõ 
çàâèñèìîñòåé â ïðîñòðàíñòâå 1-2 ïåðåìåííûõ 
äëÿ ÷èñòûõ âåùåñòâ, è áîëüøåãî ÷èñëà äëÿ 
ñìåñåé; ñóùåñòâóþò ñòðîãèå ñîîòíîøåíèÿ, 
ñâÿçûâàþùèå çíà÷åíèÿ ðàçëè÷íûõ ôóíêöèé 
(íàïðèìåð, äèôôåðåíöèàëüíûå ñîîòíîøå-
íèÿ òåðìîäèíàìèêè, àïïàðàò ìîëåêóëÿðíî-
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè); õàðàêòåð çàâèñèìîñòåé 
äîëæåí áûòü ñîãëàñîâàí ñ ôèçè÷åñêèìè ìî-
äåëÿìè, êîòîðûå îïðåäåëÿþò àñèìïòîòè÷å-
ñêîå ïîâåäåíèå ñâîéñòâ, çíàê è ïîðÿäîê âå-
ëè÷èíû ìíîãèõ ïàðàìåòðîâ. Íîâàÿ ìåòîäèêà, 
ó÷èòûâàþùàÿ ðîëü ýòèõ ôàêòîðîâ, ëåãëà 
â îñíîâó ñïåöèàëüíîãî äîêóìåíòà ÃÑÑÑÄ 
[8]. Äîêóìåíò ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ðàçðàáîò-
÷èêîâ òàáëèö àòòåñòóåìûõ äàííûõ è ìåòîäèê 
èõ îïðåäåëåíèÿ. Â íåì ñôîðìóëèðîâàíû 
îñíîâíûå òðåáîâàíèÿ ê èñõîäíûì îïûòíûì 
äàííûì, ñïîñîáàì èõ àíàëèçà è îáîáùåíèÿ, 
ïðèâåäåíà ñõåìà ñðàâíåíèÿ ïðåäúÿâëÿåìûõ 
è âûïîëíåííûõ òðåáîâàíèé, îáåñïå÷èâàþùèõ 
óâåðåííîå îïðåäåëåíèå ñïðàâî÷íûõ äàííûõ, 
ñîïðîâîæäàåìîå êîððåêòíîé îöåíêîé èõ ïî-
ãðåøíîñòè. Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ ìåòîäèêè 
âêëþ÷àþò: àíàëèç è ñîãëàñîâàíèå ôèçè÷åñêè 
ðàçíîðîäíûõ äàííûõ (íàïðèìåð, òåðìè÷åñêèõ 
è êàëîðè÷åñêèõ ñâîéñòâ, äàííûõ ïî âÿçêîñòè 
è âèðèàëüíûì êîýôôèöèåíòàì è ò.ï.); ñòàòè-
ñòè÷åñêóþ ïðîöåäóðó îáðàáîòêè ðàçíîðîäíûõ 
äàííûõ â ðàìêàõ âåñîâîãî íåëèíåéíîãî ÌÍÊ; 
èñïîëüçîâàíèå âàðèàöèîííî-êîâàðèàöèîííîé 
ìàòðèöû îöåíîê ïàðàìåòðîâ ìîäåëåé â êà÷å-
ñòâå áàçû äëÿ îöåíêè ïîãðåøíîñòåé âû÷èñ-
ëÿåìûõ ôóíêöèé; ïîëó÷åíèå ñîãëàñîâàííûõ 
îöåíîê íå òîëüêî ñâîéñòâ, íî è ïîãðåøíîñòåé 
âñåõ ôóíêöèé. Ðàçâèòàÿ â ÒÔÖ ìåòîäèêà ñî-
âìåñòíîé îáðàáîòêè ðàçíîðîäíûõ äàííûõ è åå 
êîíêðåòíàÿ ðåàëèçàöèÿ îòðàæåíû â ðÿäå ðà-
áîò [8-9]. Åå ýôôåêòèâíîñòü ïðîÿâëÿåòñÿ êàê 
â íàäåæíîì îïðåäåëåíèè ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé 
ñâîéñòâ è ïîãðåøíîñòåé, òàê è â ïðåäñêàçà-
òåëüíîé ñïîñîáíîñòè - âîçìîæíîñòè âûÿâèòü 
íåäîñòîâåðíîñòü îòäåëüíûõ íàáîðîâ äàí-
íûõ, ðàíåå ñ÷èòàâøèõñÿ äîñòîâåðíûìè. Òàê 
áûëè âñêðûòû ñèñòåìàòè÷åñêèå ïîãðåøíîñòè 
â PVT-äàííûõ Achener et al äëÿ Rb, çàâûøå-
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íèå äàííûõ Êåñòèíà ïî âÿçêîñòè àòìîñôåðíûõ 
ãàçîâ â îáëàñòè òåìïåðàòóð 300-4000Ñ. 

Â òàáë. 3 óêàçàíû îáúåêòû ïðèìåíåíèÿ 
óêàçàííîé ìåòîäèêè. Áîëüøèíñòâî îðèãè-
íàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ïîëó÷åíî äëÿ ðàçðå-
æåííûõ ãàçîâ, ãäå ïðèìåíèìà ñòðîãàÿ ìîäåëü 
äëÿ âû÷èñëåíèÿ ðàâíîâåñíûõ è òðàíñïîðòíûõ 
ñâîéñòâ, ìîëåêóëÿðíî-êèíåòè÷åñêàÿ òåîðèÿ. 
Íà åå îñíîâå ïðè îáðàáîòêå ðàçíîðîäíûõ äàí-
íûõ óäàåòñÿ âîññòàíîâèòü ïàðàìåòðû ìåæ÷àñ-
òè÷íîãî ïîòåíöèàëà, ÷òî ïîçâîëÿåò ïðåäñêà-
çàòü ôóíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè ñâîéñòâ 
(ÂÂÊ, âÿçêîñòè, êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè 
è ò.ä.) â øèðîêîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð. Áî-
ëåå òîãî, â ðàìêàõ óêàçàííîãî ïîäõîäà óäà-
åòñÿ âîññòàíîâèòü ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëîâ 
âçàèìîäåéñòâèÿ ïàðû ÷àñòèö ðàçíîãî ñîðòà 

(íàïðèìåð, H
2
-N

2
), ÷òî ðåçêî ïîâûøàåò òî÷-

íîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ äàííûõ äëÿ ñìåñåé, 
íàïðèìåð, ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ. 

Монографии, подготовленные в ТФЦ. 
Â ÷èñëå ñïðàâî÷íûõ ìàòåðèàëîâ, ïîäãîòîâëåí-
íûõ çà äîëãèå ãîäû ðàáîòû ÒÔÖ, ìîæíî òàê-
æå óêàçàòü äâå ìîíîãðàôèè [10, 11]. Ïåðâàÿ 
èç íèõ ïîñâÿùàåòñÿ ãèäðèäó ëèòèÿ, êîòîðûé 
ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê óäîáíûé ìàòåðèàë äëÿ 
íåéòðîííîé çàùèòû â ðåàêòîðàõ. Â ìîíîãðà-
ôèè ïðèâåäåíà ñèñòåìà ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî 
òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì LiH, LiD, LiT è èõ 
ðàñòâîðàì ñ ëèòèåì ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå. 
Â ÷èñëå ñâîéñòâ ðàññìàòðèâàþòñÿ ïëîòíîñòü, 
êàëîðè÷åñêèå ôóíêöèè â òâåðäîé è æèäêîé 
ôàçàõ, äàâëåíèå è ñîñòàâ ïàðîâîé ôàçû íà ëè-
íèè ðàâíîâåñèÿ, ìåõàíè÷åñêèå è òðàíñïîðòíûå 

Годы 

выполнения
Название проекта Номер проекта Соисполнитель

2005 - 2007 Разработка базы данных по 

теплофизическим свойствам 

кориума

Проект МНТЦ 

N3078.

Рук. Г.А. Кобзев 

Институт 

безопасного 

развития атомной 

энергетики РАН

2005 - 2008 Создание расширенной 

системы данных о потенциалах 

межатомных и межмолекулярных 

взаимодействий для обеспечения 

расчетов транспортных свойств 

разреженных газов и газовых 

смесей.

Грант РФФИ

05-08-33539.

Рук. Л.Р. Фокин 

МГУ

2006 - 2009 Анализ и обобщение данных о 

коэффициентах диффузии и 

термодиффузии бинарных газовых 

смесей, включающих полярные 

компоненты.

Грант РФФИ 

06-08-81020 (Бел 

а, 2006).

Рук. Л.Р. Фокин

НАН республики 

Беларусь

2008 - 2010 Потенциалы взаимодействия, 

коэффициенты диффузии и 

термодиффузии процессов 

выращивания полупроводниковых и 

металлических элементов методом 

водородного восстановления и 

термической диссоциации исходных 

веществ в газовой фазе.

Грант РФФИ 08-

08-90024

(Бел а, 2008).

Рук. Л.Р. Фокин

НАН республики 

Беларусь

Òàáë. 2. Âûïîëíåííûå â ÒÔÖ ïðîåêòû, ïîñâÿùåííûå îáîáùåíèþ òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ
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ñâîéñòâà. Âûïîëíåíî îáîáùåíèå äîñòóïíûõ 
íà òîò ïåðèîä äàííûõ, à òàêæå ïðèâåäåíû ðå-
çóëüòàòû ñîáñòâåííûõ ðàñ÷åòíî-òåîðåòè÷åñêèõ 
èññëåäîâàíèé. Âêëþ÷åíû ïîäðîáíûå òàáëèöû 
òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé ëèòèÿ 
ñ âîäîðîäîì è åãî èçîòîïàìè, à òàêæå ðàñòâî-
ðîâ ýòèõ ñîåäèíåíèé ñ ëèòèåì. 

Âòîðàÿ èç ìîíîãðàôèé [11] ïîñâÿùåíà 
ñâîéñòâàì âîäû â óñëîâèÿõ, áëèçêèõ ê íîð-
ìàëüíûì, òî åñòü ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè 
è òåìïåðàòóðàõ îò 0 äî 1000Ñ. Ýòè äàííûå 
íåîáõîäèìû âî âñåõ ïðèëîæåíèÿõ, ãäå âîäó 
ðàññìàòðèâàþò êàê îáðàçöîâîå âåùåñòâî: äëÿ 
ãðàäóèðîâêè óñòàíîâîê è óñòðîéñòâ, ïðåöèçè-
îííûõ èçìåðåíèé îáúåìà, ïðè ñîçäàíèè ìåò-
ðîëîãè÷åñêèõ ýòàëîíîâ. Äëÿ îãðàíè÷åííîãî 
äèàïàçîíà ïàðàìåòðîâ â ìîíîãðàôèè ñîáðà-
íû âûñîêîòî÷íûå äàííûå ïî âñåìó êîìïëåêñó 
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ, 
ïðåäñòàâëåííûå â âèäå òàáëè÷íûõ è àíàëèòè-
÷åñêèõ çàâèñèìîñòåé îò òåìïåðàòóðû. Ìîíî-
ãðàôèÿ ïðåäîñòàâëÿåò ïîëüçîâàòåëþ íîðìà-
òèâíûå äàííûå äëÿ íàèáîëåå âàæíîãî íà ïðàê-
òèêå îáúåêòà, íå ïðèáåãàÿ ê èñïîëüçîâàíèþ 
ãðîìîçäêèõ òàáëèö è ìåæäóíàðîäíûõ óðàâíå-
íèé äëÿ ðàñ÷åòà ñâîéñòâ âîäû è âîäÿíîãî ïàðà 
âî âñåì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ. 

Фонд справочных данных по тепло-

физическим свойствам кориума и его 

компонентов. Ðàáîòà âûïîëíÿëàñü â ðàì-
êàõ Ïðîåêòà ÌÍÒÖ ïî çàêàçó Êîìèññàðèàòà 
ïî àòîìíîé ýíåðãåòèêå Ôðàíöèè (ñì. òàáë. 2). 
Öåëü Ïðîåêòà - ñîçäàíèå ÁÄ ïî êðèòè÷åñêè 
îöåíåííûì ñâîéñòâàì êîðèóìà è åãî êîì-
ïîíåíòîâ, íåîáõîäèìûõ ïðè ìîäåëèðîâàíèè 
àâàðèé è îöåíêå áåçîïàñíîñòè àòîìíîé ýíåð-
ãåòèêè. Ðàáîòà âêëþ÷àëà ñîçäàíèå ñèñòåìû 
ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî êîìïëåêñó òåïëîôè-
çè÷åñêèõ ñâîéñòâ (ïëîòíîñòü, òåïëî- è òåìïå-
ðàòóðîïðîâîäíîñòü, èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîá-
íîñòü, âÿçêîñòü, ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå) 
êîìïîíåíòîâ êîðèóìà è ìåòîäû ïðåäñêàçàíèÿ 
ñâîéñòâ ðàñïëàâà, âêëþ÷àþùåãî êîìïîíåíòû 
ÿäåðíîãî òîïëèâà, óïðàâëÿþùèõ ñòåðæíåé, 
îáîëî÷åê ÒÂÝËà, ñòàëåé, áåòîíà è ò.ä. Ïîä-
ãîòîâëåíà ñèñòåìà ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî 
òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì äâàäöàòè êîì-
ïîíåíòîâ êîðèóìà: ïÿòè ìåòàëëîâ (U, Ni, Zr, 

Fe, Cr) è ïÿòíàäöàòè îêèñëîâ (UO
2
, U

3
O

8
, U

4
O

9
, 

NiO, ZrO
2
, Cr

2
O

3
, FeOx, Fe

2
O

3
, Fe

3
O

4
, Al

2
O

3
, 

CaO, MgO, SiO
2
, HfO

2
, CeO

2
). Äëÿ òèïîâîãî 

êîðèóìà, â êà÷åñòâå êîòîðîãî ðàññìàòðèâàëñÿ 
òðåõêîìïîíåíòíûé ðàñïëàâ UO

2
, ZrO

2
, Zr, ðàç-

ðàáîòàíà ñèñòåìà ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìîäåëåé 
(êîððåëÿöèé), îáåñïå÷èâàþùèõ îöåíêè îñíîâ-
íûõ õàðàêòåðèñòèê (ïëîòíîñòü, âÿçêîñòü, ïî-
âåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå, òåïëîïðîâîäíîñòü) 
â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû è ñîñòàâà. 
Â ñîîòâåòñòâèè ñ òðåáîâàíèåì Êîìèññàðèàòà 
ïî àòîìíîé ýíåðãèè Ôðàíöèè, êîìïëåêñ ðàáîò 
áûë çàâåðøåí îáçîðîì ñîâðåìåííîãî ñîñòî-
ÿíèÿ äàííûõ ïî òåïëîôèçè÷åñêèì õàðàêòåðè-
ñòèêàì, à òàêæå îöåíêîé è ðåêîìåíäàöèÿìè ïî 
âûáîðó òåïëîôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êîì-
ïîíåíòîâ è ñìåñåé, âûÿâëåíèåì îáëàñòåé íå-
äîñòàòêà çíàíèé è ðàçðàáîòêîé ïðåäëîæåíèé 
ïî ïðîâåäåíèþ èçìåðåíèé. 

ИНФОРМАЦИОННЫЙ СЕРВИС:

РАСПРОСТРАНЕНИЕ ДАННЫХ

И СВЯЗЬ С ПРОМЫШЛЕННОСТЬЮ

Êàê è ëþáàÿ èíôîðìàöèîííàÿ ñëóæáà, 
ÒÔÖ ïîñòîÿííî è àêòèâíî çàíèìàëñÿ ðàñ-
ïðîñòðàíåíèåì íàêîïëåííûõ èëè ïîëó÷åííûõ 
äàííûõ. Êîíêðåòíûå ôîðìû ýòîé àêòèâíîñòè 
ìåíÿëèñü ñî âðåìåíåì â çàâèñèìîñòè îò ðå-
ñóðñíûõ è òåõíè÷åñêèõ âîçìîæíîñòåé, çàïðî-
ñîâ ïðîìûøëåííîñòè, àêòóàëüíîñòè òåõ èëè 
èíûõ ïðîáëåì. 

Íà ïðîòÿæåíèè 1976-1992 ãã. Öåíòð 
âûïóñêàë ïåðèîäè÷åñêîå èçäàíèå «Îáçîðû 
ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ», 
ðèñ. 2. Âñåãî áûëî èçäàíî 98 âûïóñêîâ ïî 
6 âûïóñêîâ â ãîä. Â êà÷åñòâå èçäàòåëüñêîé 
áàçû èñïîëüçîâàëñÿ êîìáèíàò ÂÈÍÈÒÈ, âñþ 
îðãàíèçàöèîííóþ ðàáîòó ïî âçàèìîäåéñòâèþ 
ñ àâòîðàìè è èçäàòåëüñòâîì îñóùåñòâëÿëà 
ñîòðóäíèê ÒÔÖ Â.À. Âîñêðåñåíñêàÿ. Êàæäûé 
èç âûïóñêîâ âêëþ÷àë îäèí èëè äâà îáçîðà ïî 
ðàçëè÷íûì àñïåêòàì òåïëîôèçè÷åñêîé íàóêè: 
PVT ñâîéñòâà è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, òåðìî-
õèìè÷åñêèå äàííûå, òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà 
âåùåñòâ, ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäû è îáðà-
áîòêà äàííûõ, âîïðîñû ñòàòèñòè÷åñêîé òåð-
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ìîäèíàìèêè è ò.ï. Â ñîîòâåòñòâèè ñ îñíîâíîé 
êîíöåïöèåé Öåíòðà, òåìàòèêà áîëüøèíñòâà 
îáçîðîâ êàñàëàñü ñâîéñòâ èíäèâèäóàëüíûõ 
íåîðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ: òåõíè÷åñêè âàæ-
íûõ ãàçîâ è æèäêîñòåé, ìåòàëëîâ, îêèñëîâ 
è ò.ä. Îäíàêî, ÷àñòü îáçîðîâ ñ ó÷åòîì âîç-
ðîñøåãî ñïðîñà íà äàííûå, áûëà ïîñâÿùåíà 
ñâîéñòâàì ñèñòåì ñëîæíîãî ñîñòàâà: ïëàçìû, 
õèìè÷åñêè ðåàãèðóþùèõ âåùåñòâ, ýëåêòðî-
ëèòîâ, æèäêèõ êðèñòàëëîâ, ñîëåâûõ ýâòåêòèê 
è äð. Ïðåäñòàâëåíèå î êðóãå âîïðîñîâ, îõâà-
òûâàåìûõ â «Îáçîðàõ...», äàþò íàçâàíèÿ íå-
ñêîëüêèõ âûïóñêîâ, ïðèâåäåííûå â òàáë. 4. 
Ñðåäè àâòîðîâ âåäóùèå ó÷åíûå èç ìíîãèõ 
ãîðîäîâ ñòðàíû, òàê ÷òî ôàêòè÷åñêè èçäàíèå 
«Îáçîðîâ...» â òî âðåìÿ âûïîëíèëî ôóíêöèþ 
êîîðäèíèðóþùåãî îðãàíà. Èõ âûïóñê ïðå-
êðàòèëñÿ â 1992 ãîäà íà 98 âûïóñêå èç-çà 
ôèíàíñîâûõ òðóäíîñòåé. Â ïîñëåäíåì âûïó-
ñêå ïðåäñòàâëåí òàêæå ñïèñîê âñåõ îïóáëèêî-
âàííûõ îáçîðîâ.

Ê ñ÷àñòüþ, ïðèìåðíî â ýòîò æå ïåðèîä 
âíåäðåíèå ÈÍÒÅÐÍÅÒà ïðåäîñòàâèëî íîâûå 
òåõíè÷åñêèå âîçìîæíîñòè äëÿ íàó÷íîé ïå-
÷àòè ñ ãîðàçäî ìåíüøèìè çàòðàòàìè. Íî-
âîé ôîðìîé èçäàíèÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêîé 
èíôîðìàöèè ÿâëÿåòñÿ ðàçìåùàåìûé â ñåòè 
ÏÎÐÒÀË. Ïîä ýòèì òåðìèíîì ïîíèìàåòñÿ 
ñàéò, êîòîðûé óñèëèÿìè ñâîèõ ñîçäàòåëåé 
îòáèðàåò, îïèñûâàåò è ðåêîìåíäóåò ïîëü-

çîâàòåëÿì ðåñóðñû äëÿ âûáðàííîé ïðåä-
ìåòíîé îáëàñòè, ðàçìåùàåò áîëüøîå ÷èñ-
ëî ñîáñòâåííûõ îáùåäîñòóïíûõ ðåñóðñîâ 
è ïðåäëàãàåò ðàçëè÷íûå WEB-ñåðâèñû, 
÷òîáû îáåñïå÷èâàòü ïðîôåññèîíàëüíûå 
ïîòðåáíîñòè ïîëüçîâàòåëåé. ÒÔÖ ñîç-
äàë è ïîääåðæèâàåò äâà èíôîðìàöèîííî-
îáðàçîâàòåëüíûõ ïîðòàëà: 

Теплофизический портал (www.

thermophysics.ru) и Водородная энергети-

ка, новые и возобновляемые источники 

энергии (www.renewables.ru). Íà ðèñ. 3 è 4 
ïîêàçàíû ïðåäñòàâëåííûå íà íèõ òåìàòè÷åñêèå 
ðàçäåëû. Ïîñêîëüêó Ïîðòàëû ñîçäàâàëèñü â 
ðàìêàõ öåëåâûõ ïðîãðàìì ïî ñîòðóäíè÷åñòâó 
ôóíäàìåíòàëüíîé íàóêè è âûñøåé øêîëû, 
êîíêðåòíûé âûáîð òåì, ðåñóðñîâ è ñåðâèñîâ 
îðèåíòèðîâàí íà ïîäãîòîâêó ñïåöèàëèñòîâ ïî 
òåïëîôèçèêå è íåòðàäèöèîííîé ýíåðãåòèêå, 
ñîîòâåòñòâóÿ òðàäèöèÿì ïðåïîäàâàíèÿ â ÌÝÈ. 
Ñòàòèñòèêà ïîñåùàåìîñòè ïîðòàëîâ è îáðà-
ùåíèÿ ïîëüçîâàòåëåé ïîêàçûâàþò èõ âîñòðå-
áîâàííîñòü øèðîêèì êðóãîì ñïåöèàëèñòîâ è 
ó÷àùèõñÿ. Ðàçðàáîòêó è àäìèíèñòðèðîâàíèå 
îáîèõ ïîðòàëîâ îñóùåñòâëÿë À.Î. Åðêèìáàåâ. 

Работы по запросам отраслевой 

науки и промышленности. Íà âñåõ ýòàïàõ 
íàó÷íî-ìåòîäè÷åñêàÿ ðàáîòà Öåíòðà ñîïðî-
âîæäàëàñü âûïîëíåíèåì îòäåëüíûõ çàêàçîâ 
ðàçëè÷íûõ ïðåäïðèÿòèé è îðãàíèçàöèé íà ïî-
ñòàâêó òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ. Â çàâèñèìî-
ñòè îò èíòåðåñîâ çàêàç÷èêà, ïðåäîñòàâëÿåìàÿ 
èíôîðìàöèÿ âûäàâàëàñü â âèäå áèáëèîãðà-
ôèè, ôàêòîãðàôè÷åñêèõ äàííûõ èëè àíàëèòè-
÷åñêèõ èññëåäîâàíèé. 

Áèáëèîãðàôè÷åñêîå îáñëóæèâàíèå ïðîâî-
äèëîñü, êàê ïðàâèëî, ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåñóð-
ñîâ ÁÄ ÒÅÐÌÀËÜ, êîãäà ïîëüçîâàòåëü, óêàçàâ 
ïåðå÷åíü âåùåñòâ, ñâîéñòâ è äèàïàçîí ïàðàìå-
òðîâ, ïîëó÷àë ñïèñîê ïóáëèêàöèé ñ ïîäðîáíû-
ìè ðåôåðàòàìè è âîçìîæíîñòüþ çàêàçàòü êñå-
ðîêîïèþ. Áîëåå äåòàëüíûå çàïðîñû òðåáîâàëè 
âûäà÷è ôàêòîãðàôè÷åñêèõ äàííûõ, îáû÷íî 
â âèäå òàáëèö ÷èñëåííûõ äàííûõ. Èç ìíîæåñòâà 
ïðèìåðîâ òàêèõ çàêàçîâ, óêàæåì äâà íàèáîëåå 
òèïè÷íûõ, ïîòðåáîâàâøèõ ê òîìó æå ðàáîòû öå-
ëîé ãðóïïû ñîòðóäíèêîâ. Îäíèì èç ïåðâûõ ïî-
ñòóïèë çàêàç êîðïîðàöèè «ÝÍÅÐÃÈß» íà ïîä-

Рис. 2. Периодическое издание 

«Обзоры по теплофизическим 

свойствам веществ»
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Рис. 3. Главная страница Теплофизического портала www.thermophysics.ru. 

На странице перечислены тематические разделы Портала

Рис. 4. Главная страница Портала по новым и возобновляемым источникам энергии 

www.renewables.ru. На странице перечислены тематические разделы Портала
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Ùåëî÷íûå 
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2
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2
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2
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ñîñòîÿíèÿ 
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Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ

ÂÂÊ âÿçêîñòü
òåïëî-
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2
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2
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2
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2
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âÿçêîñòü
êîýôôèöèåíò 

ñàìîäèôôóçèè
âÿçêîñòü

êîýôôèöè-
åíò áèíàðíîé 
äèôôóçèè

êîýô-
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4
, CF

4
, CCl

4
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3
)
4
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4
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3
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4
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6
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6
, WF

6
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ÂÂÊ Âÿçêîñòü

Ñìåñè ïîëÿðíûõ è íåïîëÿðíûõ ìîëåêóë (H
2
O-N

2
, H

2
O-O

2
, H

2
O-CO

2
, H

2
O-H

2
) - ñîâìåñòíûé 

ðîññèéñêî-áåëîðóññêèé èññëåäîâàòåëüñêèé ïðîåêò ÐÔÔÈ [ïðîåêò 06-08-81020 Áåë à, ñì. òàáë.  2].

Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëîâ 
âçàèìîäåéñòâèÿ

Êîýôôèöèåíòû 
äèôôóçèè

Êîýôôèöèåíòû 
òåðìîäèôôóçèè

Âîäîðîäñîäåðæàùèå ñìåñè (H
2
 â ñìåñÿõ ñ êâàçèñôåðè÷åñêèìè ìîëåêóëàìè è êîìïîíåíòàìè 

âîçäóõà) - ñîâìåñòíûé ðîññèéñêî-áåëîðóññêèé èññëåäîâàòåëüñêèé ïðîåêò ÐÔÔÈ [ïðîåêò 08-
08-90024 Áåë à, ñì. òàáë. 2].

Òàáë. 3. Èñïîëüçîâàíèå â ÒÔÖ îðèãèíàëüíîé ìåòîäîëîãèè 
ñîâìåñòíîé îáðàáîòêè ðàçíîðîäíûõ äàííûõ

ãîòîâêó ñïðàâî÷íûõ äàííûõ ïî ïëîòíîñòè æèä-
êèõ ðàêåòíûõ òîïëèâ. Âñåãî áûëî ðàññìîòðåíî 
46 òîïëèâ, äëÿ êàæäîãî èç êîòîðûõ ïðîäåëàí 
àíàëèç äîñòóïíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ 
è âûáðàíû ðåêîìåíäóåìûå. Ñîîòâåòñòâóþùèé 
ìàòåðèàë â âèäå îòäåëüíîãî ïàðàãðàôà âîøåë 
â Õ òîì ñïðàâî÷íèêà Àëåìàñîâà [12]. Áîëüøîé 
ôðîíò ðàáîò áûë âûïîëíåí â 70-å ãîäû äëÿ 
àòîìíîé ýíåðãåòèêè ñòðàíû. Çàêàç, ïîñòóïèâ-
øèé îò ÃÍÖ ÐÔ-ÔÝÈ èì. À.È. Ëåéïóíñêîãî, 

ïîòðåáîâàë ñîçäàíèÿ ôîíäà ðåêîìåíäóåìûõ 
äàííûõ äëÿ îñíîâíûõ è ïåðñïåêòèâíûõ òåïëî-
íîñèòåëåé, â ÷èñëî êîòîðûõ áûëè âêëþ÷åíû: 
âîäà è âîäÿíîé ïàð, ùåëî÷íûå ìåòàëëû (Na, 
K, Cs, ñèñòåìà Na-K), ãàçîâûå òåïëîíîñèòåëè 
(H

2
, He, CO

2
, âîçäóõ). Áîëüøîé îáúåì ðàáî-

òû ïîòðåáîâàë îò ÒÔÖ ñîçäàíèÿ êîîïåðàöèè ñ 
ðÿäîì âóçîâñêèõ êàôåäð: ÌÝÈ, ÌÀÈ, ÌÈÔÈ. 
Âûïîëíåííàÿ ðàáîòà ëåãëà â îñíîâó íîðìà-
òèâíîãî äîêóìåíòà, âûïóùåííîãî ÔÝÈ äëÿ 
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îòðàñëè [13], à òàêæå íîðìàòèâíîãî äîêóìåíòà 
ÌÀÃÀÒÝ [14], êîòîðûé ñîäåðæàë ðåêîìåíäî-
âàííûå äàííûå äëÿ ãàçîâûõ òåïëîíîñèòåëåé.

Ñ ðÿäîì îðãàíèçàöèé, èçó÷àþùèõ ïðî-
öåññû â âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ óñòàíîâêàõ, 
ðàáîòû íå îãðàíè÷èâàëèñü ïðåäîñòàâëåíèåì 
òåïëîôèçè÷åñêèõ äàííûõ, à òðåáîâàëè ïîñòà-
íîâêè ñïåöèàëüíûõ ðàñ÷åòíî-òåîðåòè÷åñêèõ 
èññëåäîâàíèé. Èõ öåëüþ áûëî ìîäåëèðîâàíèå 
ðàáî÷åãî ïðîöåññà, ñîâìåùåííîå ñ ðàñ÷åòîì 
ñîñòàâà è ñâîéñòâ ðàáî÷åãî òåëà. Â õîäå ýòèõ 
ðàáîò áûëè ïðåäëîæåíû íîâûå ôîðìû óðàâ-
íåíèé ñîñòîÿíèÿ ñèëüíî ñæàòûõ ãàçîâûõ ñìå-
ñåé è ïðåäëîæåíû ýôôåêòèâíûå ìåòîäû ðàñ-
÷åòà õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Îñíîâíàÿ ÷àñòü 
ïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíèé ïðåäñòàâëåíà â ðà-
áîòàõ [15-17]. 

СОВРЕМЕННЫЙ ЭТАП 

И ПЕРСПЕКТИВЫ

Åñòåñòâåííî, ÷òî ïî÷òè çà 40 ëåò ñóùå-
ñòâîâàíèÿ Öåíòðà åãî ñòðóêòóðà è îòäåëüíûå 
çàäà÷è ìåíÿëèñü ïðè ñîõðàíåíèè îñíîâíîé 
òåìàòè÷åñêîé ëèíèè: ñáîð, àíàëèç è ïðîãíî-

çèðîâàíèå äàííûõ ïî ñâîéñòâàì. Â íàñòîÿùåå 
âðåìÿ îí âõîäèò â ñîñòàâ ÈÔÒÏÝ ÎÈÂÒ ÐÀÍ, 
îôèöèàëüíî íàçûâàåòñÿ «Теплофизиче-

ский центр данных о свойствах важных 

для энергетики веществ и материалов» 
è âêëþ÷àåò òðè ëàáîðàòîðèè: êëàñòåðîâ è íà-
íîðàçìåðíûõ ñèñòåì; áàç äàííûõ ïî ñâîéñòâàì 
âåùåñòâ è ìàòåðèàëîâ; êèíåòè÷åñêèõ äàííûõ 
è íåðàâíîâåñíûõ ïðîöåññîâ. Âîçãëàâëÿåò 
Öåíòð ä.ô.-ì.í. ïðîô. Ã.À. Êîáçåâ. 

Èçìåíåíèå ñòðóêòóðû è ñîñòàâà ÒÔÖ îòðà-
æàåò îïðåäåëåííûå ñäâèãè â òåìàòèêå è ìåòî-
äàõ èññëåäîâàíèÿ: ðàñøèðåíèå êðóãà îáúåêòîâ 
çà ñ÷åò îõâàòà íàíîñòðóêòóð è íàíîìàòåðèàëîâ; 
âîâëå÷åíèå ìåòîäîâ êâàíòîâîé õèìèè è ìîëå-
êóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñòðóê-
òóðû è òåðìîäèíàìèêè îáúåêòîâ; ó÷åò ïðîÿâ-
ëåíèé íåðàâíîâåñíîñòè â ñâîéñòâàõ âåùåñòâà 
è ôàçîâûõ ïåðåõîäàõ. Îòìå÷åííûé ïåðåõîä 
ñîîòâåòñòâóåò òåíäåíöèÿì ïîñëåäíèõ ëåò â ìè-
ðîâîé íàóêå, êîòîðûå ïîçâîëÿþò îáúåäèíèòü 
êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ìåòîäû ðàñ÷åòà ìîëåêóë, 
êëàñòåðîâ è êðèñòàëëîâ ñ ìåòîäàìè ðàñ÷åòà 
òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ. 
Â îñíîâå ýòîé òåíäåíöèè ëåæèò òîò ôàêò, 
÷òî òî÷íîñòü ðàñ÷åòà íà÷èíàåò áûòü ñîèçìåðè-

Авторы Название Год и номер 
выпуска

А.А. Александров Уравнения для термодинамических 

свойств воды и водяного пара
1978, N3(11)

Э.Э. Шпильрайн, В.А. Фомин, 

С.Н. Сковородько, 

Ю.И. Шарыкин

Вязкость жидких щелочных металлов

1981, N6(32)

Л.Р. Фокин, В.В. Теряев, 

Ю.С. Трелин, А.Г. Мозговой

Термодинамические свойства паров натрия 

и калия
1983, N4(42)

В.М. Валяшко, К.Г. Кравчук, 

М.Ю. Коротаев

Фазовые состояния бинарных водных 

растворов неорганических веществ при 

высоких температурах и давлениях

1984, N6(50)

Я.А. Крафтмахер Модуляционные методы теплофизических 

измерений
1989, N1(75)

М.А. Дибиров, М.М. Бочков, 

А.Г. Мозговой, Л.Н. Левина

Теплофизические свойства 

теплоаккумулирующих материалов. 

Кристаллогидраты

1990, N2(82)

И.А. Соколова Свойства молекулярного переноса в 

задачах теплообмена и газовой динамики
1992, N2(94)

Òàáë. 4. Íåêîòîðûå èç ïóáëèêàöèé, íàïå÷àòàííûå â èçäàíèè ÒÔÖ 
«Îáçîðû ïî òåïëîôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ»
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Т Е П Л О Ф И З И Ч Е С К И Е  С В О Й С Т В А  В Е Щ Е С Т В

ìîé, à ïîä÷àñ è ïðåâîñõîäèòü òî÷íîñòü ôèçè÷å-
ñêîãî ýêñïåðèìåíòà. Ïî-âèäèìîìó, â òðàäèöè-
îííîé òåïëîôèçèêå ìîæíî îæèäàòü ïîñòåïåí-
íîãî ïåðåõîäà îò îáðàòíîé çàäà÷è êàê îñíîâ-
íîãî ìåòîäà ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòà ê ìàññîâîìó 
ðåøåíèþ ïðÿìûõ çàäà÷ ñ îöåíêîé êîìïëåêñà 
ñâîéñòâ ïî äàííûì î ïîòåíöèàëüíîé ôóíêöèè. 

Îäíîâðåìåííî íàáëþäàåòñÿ ïîâñåìåñòíîå 
ñîâåðøåíñòâîâàíèå ìåòîäîâ ýêñïåðèìåíòà, 
â ÷àñòíîñòè ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè, êîòîðûå 
ïåðåâîäÿò íà íîâûé óðîâåíü òî÷íîñòü äîñòóï-
íûõ äàííûõ ïî ìèêðîñâîéñòâàì îáúåêòîâ. Íà-
ïðèìåð, äëÿ ñèíãëåòíîé ïîòåíöèàëüíîé êðèâîé 
ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ñåé÷àñ ïîëó÷åí ïîëíûé 
íàáîð êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé 
ñ òî÷íîñòüþ äî 0,002 ñì-1. Òåì ñàìûì, ïîÿâ-
ëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ïîëíîñòüþ îáíîâèòü ïðî-
öåäóðû ñîãëàñîâàíèÿ è îáðàáîòêè ìèêðîñêî-
ïè÷åñêèõ äàííûõ ñ âûõîäîì íà ïðîãíîçèðîâà-
íèå ìàêðîñâîéñòâ (ÂÂÊ, âÿçêîñòü è äèôôóçèÿ 
ðàçðåæåííîãî ãàçà). 

Â íåäàâíèõ ðàáîòàõ ÒÔÖ, âûïîëíåííûõ 
â ñîòðóäíè÷åñòâå ñ ÌÃÓ, óäàëîñü èñïîëüçîâàòü 
êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ìåòîäû äëÿ ïîñòðîåíèÿ 
ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ùåëî÷íûõ 
ìåòàëëîâ, à òàêæå è äëÿ áîëåå ñëîæíûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ïàð, íàïðèìåð H

2
-CH

4
. Ïîñëåäíåå îñî-

áåííî âàæíî, ïîñêîëüêó âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö 
ðàçíîãî ñîðòà äîñòàòî÷íî òðóäíî âûäåëèòü, èç-
ìåðÿÿ ñâîéñòâà ñìåñè. Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè 
òî÷íîñòü ïðåäñêàçàòåëüíûõ ìåòîäîâ âîçðîñëà 
íàñòîëüêî, ÷òî îêàçàëîñü âîçìîæíûì äîñòàòî÷-
íî òî÷íî ðàññ÷èòûâàòü òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà 
äàæå äëÿ ñòîëü ñëîæíîãî îáúåêòà, êàê âîäÿíîé 
ïàð. Åùå íåäàâíî ïîäîáíûé óðîâåíü ïðîãíî-
çèðîâàíèÿ ÷èñëåííûõ äàííûõ áûë íåäîñòèæèì. 
Áîëåå òîãî, äëÿ ïàðîâ ãåëèÿ òî÷íîñòü ðàñ÷åòà 
âÿçêîñòè çàìåòíî ïðåâîñõîäèò òî÷íîñòü ýêñïå-
ðèìåíòà, ÷òî ïîçâîëèëî òåîðåòè÷åñêèå äàííûå 
ðàññìàòðèâàòü êàê ýòàëîííûå âåëè÷èíû, ïî êî-
òîðûì ïðîèçâîäèòñÿ òàðèðîâêà âèñêîçèìåòðîâ. 

Ïðåäïî÷òèòåëüíûì ñòàíîâèòñÿ èñïîëüçîâà-
íèå òåîðåòè÷åñêèõ ìåòîäîâ âî âñåõ îáëàñòÿõ, ãäå 
ïðÿìûå èçìåðåíèÿ òðóäíî ðåàëèçîâàòü èëè èí-
òåðïðåòèðîâàòü. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîæíî ïðè-
âåñòè ïðîáëåìó ôàçîâîé äèàãðàììû óãëåðîäà, 
ïîñêîëüêó ïðîòèâîðå÷èâîñòü îïûòíûõ äàííûõ 
çàñòàâèëà èññëåäîâàòåëåé ïåðåéòè ê àêòèâíîìó 

èñïîëüçîâàíèþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Äðó-
ãîé ïðèìåð - ñòðóêòóðà è ýíåðãåòèêà êëàñòåðîâ 
è íàíîñòðóêòóð, ãäå äîìèíèðóþò îöåíêè, ïîëó-
÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ 
ïðîãðàìì. Åñòåñòâåííî, ÷òî è òðàäèöèîííàÿ äëÿ 
òåïëîôèçèêè äåÿòåëüíîñòü ïî îáîáùåíèþ äàí-
íûõ íå ìîæåò ïðîâîäèòüñÿ, èãíîðèðóÿ âîçíèê-
øèå â ïîñëåäíèå ãîäû òåíäåíöèè. Èçìåíåíèÿ 
ñêàçûâàþòñÿ â ðàñøèðåíèè ôîíäà ïåðâè÷íûõ 
äàííûõ, â èñïîëüçîâàíèè ïðè îáðàáîòêå íà ðàâ-
íûõ îñíîâàíèÿõ äàííûõ ýêñïåðèìåíòà è òåîðèè 
(ìîäåëèðîâàíèÿ), à òàê æå â ñîâìåùåíèè ÁÄ 
ñ ïðèëîæåíèÿìè äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ. 

Ãîâîðÿ î íîâûõ òåíäåíöèÿõ, âîçíèêàþ-
ùèõ ïðè îáîáùåíèè ïåðâè÷íûõ è ïîäãîòîâêå 
ñïðàâî÷íûõ äàííûõ, ïðèõîäèòñÿ ó÷èòûâàòü 
áîëüøîå ìåñòî, îòâîäèìîå â ëèòåðàòóðå îáú-
åêòàì, íàõîäÿùèìñÿ â ÷àñòè÷íî íåðàâíîâåñ-
íîì ñîñòîÿíèè. Ïðîÿâëåíèÿ íåðàâíîâåñíîñòè 
âåñüìà ìíîãîîáðàçíû: íàëè÷èå ìåòàñòàáèëü-
íûõ ôàç, çàâèñèìîñòü îò ñêîðîñòè âíåøíå-
ãî âîçäåéñòâèÿ, ãèñòåðåçèñ ïðè íàãðåâàíèè/
îõëàæäåíèè èëè â ïðîöåññàõ äåôîðìàöèè è ò.ä. 
Êîñâåííî íåðàâíîâåñíîñòü ïðîÿâëÿåòñÿ òàêæå 
â çàâèñèìîñòè ñâîéñòâ (íàïðèìåð, òåïëîïðî-
âîäíîñòè èëè èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè) îò 
«ïðåäûñòîðèè» îáðàçöà (òåðìè÷åñêîé, ìåõà-
íè÷åñêîé è ò.ï.). Ïðîÿâëåíèå ðàçëè÷íûõ âè-
äîâ íåðàâíîâåñèÿ íåèçáåæíî ñêàçûâàåòñÿ íà 
ïðèíöèïàõ ñèñòåìàòèçàöèè: âêëþ÷åíèå íîâûõ 
ïàðàìåòðîâ ñîñòîÿíèÿ (êîëåáàòåëüíàÿ òåì-
ïåðàòóðà, ÷àñòîòà âíåøíåãî ïîëÿ è ò.ï.); ó÷åò 
íàáîðà «ýêñòðà-ôàêòîðîâ», äåòàëèçèðóþùèõ 
ïðåäûñòîðèþ îáðàçöà, ìåòîä ñèíòåçà è ïðî÷. 
Îáùèé ïîäõîä ê ñîçäàíèþ ÁÄ, ñïîñîáíûõ 
àäåêâàòíî ó÷åñòü óêàçàííûå ôàêòîðû, ðàç-
ðàáîòàí â ÒÔÖ îòíîñèòåëüíî íåäàâíî [6, 7] 
â ðàìêàõ ïðîåêòà ÐÔÔÈ [N05-08-18231, 
ñì. òàáë. 1]. 

Ïîäâîäÿ èòîã, ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ñåé-
÷àñ, êàê è â ïðîøëîì, ýôôåêòèâíîñòü ðàáîòû 
Öåíòðà ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òîãî, íàñêîëüêî 
ãëóáîêî è àäåêâàòíî áóäóò ñîãëàñîâàíû âîç-
ìîæíîñòè ÁÄ ñ ïðåäìåòíîé îáëàñòüþ, îïðåäå-
ëÿþùåé îáúåìû è ñòðóêòóðó äàííûõ, òðåáîâà-
íèÿ ê èíòåãðàöèè ðàçëè÷íûõ èñòî÷íèêîâ, à òàê-
æå âîçìîæíûå çàïðîñû ïîëüçîâàòåëÿ ê ñîäåð-
æàíèþ è ôîðìå ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ.
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